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RESUMEN 
 
La presente investigación se centra en evaluar el comportamiento ambiental de 
los productos generados a partir de la oxidación catalítica del glicerol con miras a 
la obtención de combustibles oxigenados. Debido a que el glicerol como 
subproducto de la transesterificación, para la obtención del biodiesel se ha 
posicionado como un compuesto de interés dado su versatilidad para la 
generación de múltiples compuestos de mayor valor agregado. 
Las nuevas regulaciones ambientales vigentes, apuntan en países como Estados 
Unidos a una evaluación en primer lugar de cualquier proceso productivo a gran 
escala, para mejorar los conocimientos sobre cada uno de ellos y sus impactos al 
medio. 
Teniendo en cuenta una investigación preliminar realizada en la universidad de 
los Andes (Quiñones Roso , 2008) en donde partiendo de su última 
transformación, el glicerol reporta, la obtención de alrededor de 80 productos en 
fase polar y no polar. Siendo este trabajo, la principal fuente de investigación para 
llevar a cabo este proyecto, donde se plasma la evaluación ambiental de los 
compuestos que se obtienen en mayor proporción y adicionalmente tiene gran 
uso industrial. Para llevar a cabo la generación de los datos de la evaluación 
ambiental, se utilizó un programa avalado por la EPA y que usa la metodología 
QSAR (método de contribución de grupos) para la obtención de los valores de 
propiedades Físico/Químicas, Análisis y Métodos de Destino ambiental. La forma 
en la que se relaciona estas propiedades se plasman en Flujogramas, los cuales 
plantean la metodología para análisis de la evaluación de cada compuesto 
Final mente se plantean los resultados de cada uno de los compuesto en tablas y 
su respectivo análisis teniendo en cuanta las propiedades analizadas, planteando 
así acciones de prevención y mitigación de los impactos que se pueden generar  
Palabras claves: Glicerol, Oxidación, catalizador, biocombustibles, software EPI Suite  
  
 
 
 
 
 
ABSTRACT  
The present investigation focuses on assessing the environmental performance of 
products generated from the catalytic oxidation of glycerol with a view to obtaining 
oxygenated fuels. Because glycerol as a byproduct of transesterification to obtain 
biodiesel has positioned itself as a compound of interest given its versatility to the 
generation of multiple compounds with higher added value. 
New environmental regulations, pointing in countries like the United States to a 
first assessment of any large-scale production process to improve knowledge of 
each and their impacts to the environment. 
Given a preliminary research conducted at the University of the Andes (Quiñones 
Roso, 2008) in which starting from its last transformation, glycerol reports, 
obtaining around 80 products in polar and non - polar phase. And this work, the 
main source of research to carry out this project, where the environmental 
assessment of the compounds obtained in greater proportion and additionally 
plasma has great industrial use. To perform the data generation of environmental 
assessment, a program endorsed by the EPA program was used and which uses 
the methodology QSAR (method of group contribution) to obtain the values of 
Physical / Chemical Properties, Analysis and Methods environmental Fate. The 
manner in which these properties are linked are reflected in flowcharts, which pose 
the methodology for analysis of each compound assessment 
Finally the results of each compound tables and their analysis taking into account 
the properties analyzed are raised, thus raising standards of prevention and 
mitigation of impacts that can be generated 
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1. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA 
El hecho que Colombia haya incrementado, mediante el proceso de 
transesterificación la producción de biodiesel a partir de aceite de palma de 22.7 
miles de toneladas en el 2008 hasta 503.337 miles de toneladas en el 2013.Tabla 
1, ha ocasionado, de manera concomitante, que la producción de glicerol también 
se hayan incrementado, pues este último compuesto se genera como un 
subproducto en la formación del biodiesel obteniendo cerca del 10 % de glicerol 
(Aimaretti, Intilángelo, Clementz, & Ansaldi, 2008.). Con este incremento y la 
consecuente disminución de precios, se ha abierto la posibilidad  de la generación 
de un fenómeno similar a la oleo química, pero basado en el glicerol (Pabliaro 
Mario) 
 Tabla 1. Producción de biodiesel a partir del aceite de palma 
AÑO 2008 2009 2010 2011 2012 2013 
PRODUCCION (MILES 
DE TONELADAS 
22.73 163.07 337.71 443.03 489.991 503.337 
Fuente: Cifras informativas del sector biocombustible, biodiesel de palma de aceite.2014 
El glicerol, tiene diversas aplicaciones como producto y en la actualidad es 
creciente el número de investigaciones que lo utilizan como materia prima para la 
elaboración de diversos compuestos y combustibles oxigenados (Dufour, 2006). 
La posibilidad de la generación de una amplia gama de sustancias usando como 
reactivo el glicerol, permite la obtención de compuestos, con un valor agregado 
mayor, a partir del glicerol que en sus actuales condiciones se puede considerar 
renovable, lo cual aumenta las posibilidades de llevar acabo la implementación de 
un desarrollo sustentable y con posibilidades de un crecimiento económico. Este 
hecho les permite un campo de maniobra a los Ingenieros ambientales puesto 
que la sostenibilidad de un proceso tiene consecuencias económicas, ambientales 
y sociales. Si resulta económicamente viable uno de estos procesos basados en 
la glicerina, el ingeniero debe responder a las siguientes preguntas ¿cuál puede 
ser el impacto que el proceso tenga sobre su entorno? ¿Qué herramientas existen 
para evaluar cuantitativamente este impacto?, ¿Se tienen herramientas para  
predecir el impacto en los diferentes ambientes o se deben tener, necesariamente 
equipos de medición para este fin? ¿Cómo interpretar los resultados y a partir de 
los mismos tomar decisiones sobre el proceso mismo y los posibles métodos de 
mitigación? 
Por lo tanto, establecer diversos procesos a partir de materias primas usando el 
glicerol como intermediario es necesario que el ingeniero ambiental conozca de 
las herramientas y métodos de cálculo que permitan establecer las necesidades 
de protección y prioridades en el tratamiento de estos compuestos.  
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Este proyecto se ha venido trabajando desde el año 2012 y presentado en el 
evento: Spring Meeting & 8th Global Congress on Process Safety (Houston, 
Texas), que tuvo lugar el mes de Abril del 1 al 5 del 2012 proyecto presentado con 
el título: Environmental Performance of Products from Glycerol (ISBN 978-0-8169-
1071-7) siendo esta una presentación inicial del tema a investigar actualmente.  
Con el objetivo de determinar el desempeño ambiental de los productos que se 
obtienen mediante la conversión catalítica del glicerol basando este investigación 
en la estructura de los compuestos a analizar, generados según estudios 
realizados en la universidad de los Andes (Quiñones Roso , 2008) usando para 
este fin, herramientas teóricas, Tales como los métodos de contribución de 
grupos, los cuales se encuentran disponibles en software elaborados por 
entidades de reconocido prestigio y liderazgo en el campo ambiental como lo es 
EPI Suite, software elaborado por la EPA.  
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2. JUSTIFICACIÓN 
La disminución en las reservas de petróleo al igual que una creciente conciencia 
ambiental, hace que cada día se vuelva más importante fijar la atención en los 
biocombustibles, para ayudar a suplir la demanda de consumo energético que se 
requiere, ya que estos se obtienen por el proceso de extracción  de fuentes 
renovables y son considerados una alternativa ambiental. Los actuales problemas 
relacionados con la sostenibilidad, exigen la formación de ingenieros ambientales 
que puedan intervenir en el diseño para prevenir los inconvenientes y prevenir los 
problemas, y no que simplemente traten de controlar aquellos ya existentes (MINE 
& LACKEY O, 2009), por estas razones  la ingeniería ambiental se muestra como 
una profesión que va a mantener, en las próximas décadas, una creciente 
demanda de servicios para sus profesionales (DIXON & BUHRMAN, 2006). 
En el campo de los biocombustibles, Colombia ocupa el tercer lugar en el mundo. 
La producción de biodiesel obtenido por el método de transesterificacion, en 
donde se presenta la generación del glicerol como subproducto, abriendo camino 
de esta manera a estudios que logren identificar la posibilidad de hacer que el 
glicerol se convierta en el biodiesel del futuro. Este hecho hace posible la 
aplicación de los conceptos de la ingeniería ambiental, en la planeación, diseño, 
gestión y control de los procesos en los que se emplea el glicerol como 
intermediario en la elaboración de sustancias de un mayor valor agregado. De 
lograr la utilización de la glicerina como materia prima, sobre todo en el campo de 
los combustibles alternativos. Son múltiples los estudios de la obtención de 
combustibles a partir del glicerol. Uno de estos estudios se toma como base para 
la descripción de los compuestos que se obtienen a partir de la conversión 
catalítica del glicerol. (Quiñones Roso , 2008) 
Debido a que las sustancias químicas están presenten en los procesos 
industriales y son importantes en la vida del ser humano, los beneficiosos que 
estos brindan a la vida moderna son múltiples, pero se han venido identificado 
efectos adversos al ambiente y a la salud humano que hace necesaria 
investigación a fondo de sus características. 
Con esta investigación y usando software disponibles se pueden responder a las 
preguntas mencionadas en la formulación del problema, necesarias para la 
evaluación de impacto ambiental en los proyectos. 
El desempeño ambiental propuesto en esta investigación evalúa aspectos 
fisicoquímicos y de destino ambiental para cada uno de los ambientes posibles 
como lo son el aire agua y suelos mediante la cuantificación de propiedades tales 
como: Coeficientes de participación, Constantes de Henry y Velocidad de 
reacción. Estos valores son indispensables a la hora de tomar decisiones para 
seleccionar procesos ambientales (EPA , 2012). 
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3. OBJETIVOS. 
3.1 OBJETIVO GENERAL  
Evaluar el desempeño ambiental de los productos formados durante la conversión 
catalítica del glicerol, como subproducto de la elaboración de biodiesel. 
3.2 OBJETIVOS ESPECÍFICOS 
 Seleccionar los compuestos presentes en la conversión catalítica del 
glicerol con mayor influencia en la industria y que se presenten en mayor 
cantidad en este proceso catalítico.  
 
 
 Establecer los parámetros necesarios para llevar a cabo la evaluación de 
los compuestos y el análisis de los datos obtenidos por el software EPI 
Suite.  
 
 
 Cuantificar el desempeño de los productos analizados en cada uno de los 
diferentes ecosistemas y plantear acciones de prevención y mitigación de 
impactos. 
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4. FUNDAMENTO TEORICO 
La obtención de los valores necesarios para conocer las propiedades 
fisicoquímicas que permitan evaluar el comportamiento ambiental de un 
compuesto, es una labor costosa debido a los recursos, equipos especializados y 
la demanda del tiempo empleado para este estudio. Por ejemplo, la determinación 
de compuestos por reacciones de hidrolisis involucra equipos tales como 
cromatografos con columnas altamente especializadas solo para el estudio de las 
propiedades físico químicas (Cortez, 2014) 
Para solucionar estos inconvenientes hace más de 200 años se emplean métodos 
de contribución de grupos para la determinación de propiedades tales como 
puntos de ebullición, Fusión, Coeficientes de partición, Ley de Henry, adsorción 
en el suelo, bioacumulación y biodegradación, etc. (Maguiña Vargas, 1996) 
4.1 Métodos de contribución de grupos. 
 
A medida que aumenta la complejidad y tamaño de una molécula se incrementa 
la dificultad para obtener datos experimentales de las propiedades fisicoquímicas, 
por lo cual se desarrollan los métodos de estimación. En donde las propiedades 
son función de los parámetros estructurales, los cuales se determinan como una 
contribución que da un grupo en una molécula, va ser la misma que da en otra. 
A continuación se recopilan los métodos de contribución de grupos más usados e 
algunos de ellos incorporados en el software EPI Suite para llevar acabo las 
evaluaciones de cada uno de los compuestos que se encuentren asociados 
dentro del sistema.  
Tabla 2 Métodos de contribución de grupos 
Año  Referencia  
1949 REIDEL  
1955 LYDERSEN 
1982 FEDORS 
1987 AMBROSE 
1994 CONSTANTINOU Y GANI 
2001 MARRERO Y GANI 
Fuente: Autor 
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Cros en 1863 observo En “Action de l’alcool amylique sur l’organisme”, la relación 
entre la toxicidad de los alcoholes alifáticos primarios y su solubilidad en agua. 
Mediante la Relación Estructura-Actividad (SAR) la cual presenta un enfoque 
diseñado para identificar las relaciones entre la estructura química o estructurales 
relacionados con las propiedades y la actividad biológica, de los compuestos 
estudiados. Como tal, es el concepto de la vinculación estructura química a una 
propiedad química SAR cualitativos y cuantitativos, SAR colectivamente se 
conocen como (Q) SAR. Las cuales son relaciones cualitativas que se derivan de 
la falta de datos continuos, mientras que las relaciones cuantitativas se derivan 
para los datos continuos (por ejemplo, los datos de potencial tóxico). 
4.2 Modelos para la estimación de Toxicidad: QSARs 
Los QSARs son modelos matemáticos que se utilizan para estimar las 
propiedades Fisco - Químicas y/o biológicas de sustancias químicas a partir de la 
estructura molecular o de otras propiedades de compuestos similares, donde su 
actividad allá sido previamente evaluada (Guerra & Irabien, 2011). 
Los dos objetivos de un QSAR se resumen en: 
 Permitir la predicción del riego biológico de compuestos caracterizados 
químicamente pero que no han sido aún ensayadas biológicamente  
 Extraer información acerca de las características moleculares de un 
compuesto que puedan resultar determinantes para su actividad biológica. 
El desarrollo de un modelo QSAR inicia con la recolección de datos relevantes, 
que deberán ser evaluados para eliminar los posibles datos de baja factibilidad 
que previsiblemente deteriorarían la calidad del modelo. Lo siguiente a tener en 
cuenta para este modelo es definir un conjunto de descripciones moleculares que 
representen convenientemente las propiedades físico - quimas y/o estructura de 
los compuestos estudiados, y que son variables indispensables del modelo.  
Finamente se aplican modelos estadísticos de regresión, la cual consiste en el 
análisis de la relación entre dos o más variables, que ayudaran a relacionar las 
propiedades biológicas de interés. 
Se han desarrollado diferentes QSARs para la estimación de propiedades como: 
El punto de Ebullición, de Fusión, Presión de vapor, Constante de ley de Henry, 
Coeficiente de octanol-agua o Solubilidad en agua. Como también existen QSARs 
para determinar la toxicidad de líquidos iónicos en células humanas epiteliales, o 
para estimar la toxicidad en la enzima acetilcolinesterasa como el método de 
ECOSAR (Garcia , Rodriguez , & Martinez ). 
 
La evaluación del destino ambiental se lleva acabo principalmente con el uso del el 
software EPISuite ™ versión 4. A continuación se identifican sus principales 
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características, las cuales lo hacen un programa idóneo para la ejecución de este 
proyecto  
4.3 Software EPI Suite 
Es un conjunto de programas de estimación de propiedades física/química y 
destino ambiental desarrollado por la oficina de prevención de la contaminación 
de la agencia de protección ambiental de EEUU y tóxicos Syracuse Reseacrh 
Corporation (SRC) para detectar nuevas sustancias químicas que carecen de 
datos experimentales basados en los cálculos. Los módulos dentro de este 
software EPI Suite ™ versión 4.1 tiene información detallada sobre cómo se 
hacen las predicciones que brindan los resultados  de la evaluación de cada 
propiedad. 
Figura 1 EPI Suite ™ versión 4.1 
 
Fuente: EPI Suite 
4.4 Características de EPI suite ™ 
EPI Suite ™ está vinculada a la base de datos PHYSPROP mantenida por la 
Corporación de Investigación de Syracuse, que contiene datos de medición en 
más de 40.000 productos químicos. La estructura química se puede introducir 
utilizando los  tres medios descritos a continuación. 
 La Notación SMILES  
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La notación SIMLES o el sistema de línea de entrada simplificado molecular de 
entrada, es una especificación en forma de notación lineal para describir la 
estructura de las moléculas químicas. 
 
 Número de registro del CAS.EPI Suite  
Esta numeración hace referencia al número estándar a nivel mundial asignado a 
cada uno de los compuesto la cual es una división de la American Chemical 
Society (sociedad americana de química), la cual está autorizada a nivel mundial, 
para la información química la cual tiene como objetivo encontrar, recopilar y 
organizar toda la información sobre sustancias químicas de forma pública. ( 
Quimicas Thai ST, 2012).  
 Búsqueda en la base de datos de EPI Suite  
Esta herramienta se usa con la ayuda de la base de datos suministrada por el 
programa de EPI Suite, en donde solo se debe  introducir el nombre del 
compuesto a investigar y se realiza la búsqueda de este. 
 
En los módulos de EPI Suite ™ Los algoritmos matemáticos y fórmulas a base de 
fragmentos, utilizan los datos experimentales si estos se encuentran disponibles 
en la base de datos PHYSPROP y los resultados se pueden obtener de dos 
formas; las cuales pueden ser: resumen o full. 
El modo de "Resumen", se dispone de los resultados cuantitativos o cualitativos 
para cada punto final sin información adicional acerca de cómo se prevé el punto 
final.  
El modo "Full", se da información adicional con respecto a la derivación de la 
predicción incluyendo los fragmentos o ecuaciones identificados que son 
relevantes para los factores de punto final, los valores de los coeficientes, 
correcciones. 
Siendo estas las principales formas de registrar la información de EPI Suite ™ las 
cuales se llevan a cabo en este proyecto particularmente, teniendo en cuenta que 
para su dearrollo, se toma la información del craqueo catalítico de la molécula del 
glicerol, evaluándola por medio del método de contribución de grupos los 
compuestos generados, debido a que esta molécula presenta cadena largas de 
formación y llevar acabo su análisis se vuelve dispendioso,  
En la actualidad como se ha venido mencionando en este documento es muy 
importante lograr adquirir el mayor conocimiento de los compuestos oxidados 
generados. Tratando así de identificar el desempeño de estos compuestos tanto 
en el ambiente como en la salud humana 
 
 
18 
A continuación se presenta información acerca del glicerol y sus principales 
propiedades y logra identificar la necesidad de llevar a cabo un estudio de la 
oxidación de esta molécula. 
4.5 Propiedades del glicerol. 
La glicerina tiene un conjunto único de propiedades físicas que permiten que la 
glicerina se utilice en una variedad de industrias. Algunas de estas propiedades 
se resumen en la Tabla 3  
Tabla 3 Propiedades del glicerol 
Propiedades del Glicerol 
#CAS 000056-81-5 
Peso molecular 92.09 
Punto de ebullición 290 C (760 mm Hg) 
Punto de fusión 18.2 C 
Low Kow -1.76 
Solubilidad en agua 1E+006 mg/L 
Constante de ley de Henry  1.73E-08 
Punto de inflamación (99% de glicerol) 177 C 
 
Tensión Superficial 
 
63,4 dinas cm (20 ° C) 
58,6 dinas cm (90 ° C) 
51,9 dinas cm (150 ° C) 
Calor de Formación 159,8 Kcal / mol (25 ° C) 
 
Calor de vaporización 
 
21,060 cal / mol (55 ° C) 
19300 cal / mol (105 ° C) 
18610 cal / mol (175 ° C) 
Calor de fusión 47,5 cal / gramo 
Fuente: Autor  
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Teniendo en cuenta estas propiedades, se ha encontrado una relación directa 
entre las aplicaciones del glicerol con el grado de pureza Figura 2,  (CORPODIB, 
pág. 315) menor del 85%, debido a la de trazas de los catalizadores, compuestos 
orgánicos y agua, debido a esto se hace necesaria una etapa de purificación para 
su aprovechamiento .Sin embargo los alto costo repercuten en procesos como: la 
filtración, blanqueo. No lleguen a ser usados.  
Pero teniendo en cuenta los procesos mencionados anterior mente y sus grandes 
inversiones las cuales repercuten estas, se puede llegar a extraer una glicerina 
con una calidad del 92%,  (CORPODIB, pág. 329) con la cual reconocidas 
empresas relacionadas con la producción y comercialización de biodiesel, llevan a 
cabo sus productos. 
No obstante para alcanzar un nivel de calidad de la glicerina al grado 
farmacéutico es necesario someterla a destiladores especializados para alcanzar 
porcentajes mayor al 99,7% de pureza, grados que facilitan su uso dentro de la 
industria farmacéutica y demás productos para el cuidado personal o adictivos de 
alimentos (CORPODIB, pág. 332). 
 
 
Figura 2 Calidades de la glicerina 
 
Fuente: Duque Posada John Alexander, Cardona-Alzate Carlos Ariel Análisis de la refinación de glicerina 
obtenida como coproducto en la producción de biodiesel. Bogotá .2010  disponible en: 
http://www.scielo.org.co/scielo.php?pid=S0123-21262010000100001&script=sci_arttext. 
Este investigación se basa en la evaluación de la glicerina cruda, ya que esta es 
la de mayor presencia en el ambiente, por las ya mencionadas fallas y costosos 
de procesos de purificación. Esta glicerina se compone de varios compuestos 
químicos: 1) glicerol (C3H8O3); 2) alcoholes (metanol o etanol); 3) sales de sodio 
y/o potasio y 4) restos de ésteres y ácidos grasos. Este residuo difícilmente 
encuentra oportunidades de aplicación en el estado en que es generado y 
requieren un procesamiento adicional para adecuar sus propiedades a posibles 
usos. 
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4.6 Realidad del glicerol  
En la síntesis del biodiesel, se forma entre el aceite y el alcohol normalmente 
metílico, ésteres en una proporción aproximada del 90% más un 10% de glicerina.  
Esta glicerina tiene un valor económico positivo y su comercialización forma parte 
de la rentabilidad del biodiesel. Sin embargo, la creciente oferta de glicerina está 
provocando una disminución de sus precios de venta con la consiguiente 
problemática de rentabilidad que ello supone para el sector del biodiesel.  
Al nivel de producción de los últimos años, la glicerina tiene suficientes salidas 
comerciales actualmente, a nivel mundial, el mercado de la glicerina es 
relativamente pequeño, con una producción mundial en torno a 0,8 millones de 
toneladas, según datos del (IFP) (Institut Français du Pétrole) de las cuales unas 
100.000 toneladas provienen de la producción de biodiesel.  
La glicerina se está enfrentando a un reto de investigación y desarrollo de cara a 
tener una salida para la misma, debido a su producción como se ha mencionada 
surge de la reacción de transesterificación, la cual están aumentando en los 
últimos años y tienden a seguir aumente significativamente en los próximos años. 
Por lo tanto se aumentaría de forma paralela la producción de glicerol. Por ello, se 
están estudiando nuevas salidas y aplicaciones al producto final o bien, se está 
trabajando para encontrar nuevas aplicaciones en las que ésta actúe como 
materia prima. (Aznar , 2012) 
4.6.1 Colapso en los precios del glicerol como resultado del incremento 
en la producción del biocombustible  
El biodiesel ha sido considerado uno de las mejores alternativas para ser usado 
como combustible (K G & K, 2005) esto se da dado que proviene de una fuente 
renovable, el hecho de ser amigable con el ambiente y biodegradable.  
La reacción involucrada en la producción  de Biodiesel es la transesterificación, en 
donde las cadenas de los ácidos grasos, provenientes en su mayoría de aceites 
vegetales, reaccionando junto con un alcohol para la producción de Biodiesel 
como producto principal y el glicerol como subproducto. 
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Figura 3 Obtención del biodiesel y la glicerina 
 
Fuente: Reacción de Trasesterificacion 
Teniendo en cuenta la proporción Estequiométria ya mencionada en la 
descripción del problema de esta investigación, donde el 10% en peso de la 
producción es correspondiente al glicerol. Estos resultados hacen necesaria la 
búsqueda de nuevas formas de aplicación, debido que las dimensiones de la 
producción de un solo año son para el 2005 fue de equivalentes a 413 veces el 
volumen de una piscina olímpica de 50 m de largo x 25 m de ancho y 2 m de 
profundidad (Quiñones Roso , 2008). 
La problemática ambiental es clara y las consecuencias económicas también, 
prueba de esto es la disminución del precio del glicerol debido a la sobre oferta 
presentada desde el auge de la producción del Biodiesel. 
Tabla 4 Precios de la Glicerina en Colombia 
 
Año 
 
Precio glicerina 
refinada USD/kg 
 
Precio glicerina cruda 
USD / kg 
1996 2.38 1.19 
1997 2.12 1.06 
1998 1.32 0.66 
1999 1.43 0.70 
2000 1.76 0.88 
Fuente: CONVENIO INTERINSTITUCIONAL DE COOPERACIÓN UPME – INDUPALMA – CORPODIB 
A pesar que los usos que se le dan al glicerina son tantos, análisis económicos 
sobre el proceso estiman que la rentabilidad de la producción del Biodiesel podría 
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disminuir en cada de no encontrar mecanismos viables para el aprovechamiento 
de la excesiva cantidad de glicerol (Tyson, 2003), ya que su posible oxidación 
puede conllevar a mayores problemas ambientales como se presenta en este 
proyecto. 
4.7 Uso del glicerol 
El glicerol nunca ha sido considerado como una molécula plataforma o “building 
block” para síntesis de productos químicos y energía, hasta que el exceso 
productivo derivado de la producción de biocombustibles ha propiciado una 
coyuntura económica favorable para ello (Gonzales de Miranda , 2012) donde se 
han empezado a desarrollar diversas investigaciones que logren darle un valor 
agregado al glicerol o a sus compuestos. 
 A nivel del hogar el glicerol se puede usar en los procedimientos descritos a 
continuación  (Dufour, 2006):  
 Este producto funciona como suavizante de la piel. Para humectar y 
lubricar la piel se mezcla 1 parte de glicerina con 2 partes de agua o 
simplemente se colocan unas cuantas gotas sobre la piel húmeda después 
de bañarse. 
 La glicerina natural también se usa para el cuidado de la belleza de las 
manos, ya que es un buen remedio para eliminar la resequedad, sólo se 
mezcla un poco de glicerina con azúcar, se agregan unas gotas de limón, 
se frotan las manos y se enjuagan, inmediatamente se nota la diferencia. Y 
para el cuidado de los pies, se aplica una mezcla de glicerina con azúcar y 
se envuelven, por unos minutos, en una toalla húmeda y caliente. 
 La glicerina pura se pueden limpiar las brochas y los pinceles de uso 
cosmético ya que remueve la suciedad y la pintura. 
 En la cocina se puede utilizar como agente para disolver colorantes y 
saborizantes.  
 Es un conservador en la preparación de conservas y mermeladas y se usa 
en la fabricación de pasteles, glaseados y caramelos.  
 Específicamente en el hogar se puede usar para humectar las plantas de 
ornato, haciendo una mezcla de glicerina con agua y rociándolas con ésta. 
Y también se puede usar para preparar desinfectante para manos. 
A nivel industrial el uso del glicerol es verdaderamente amplio dentro de diversos 
procesos, y su utilidad aumenta según el grado de pureza que presente. 
Actualmente se le reconocen cerca de 1700 usos a la glicerina en sus diferentes 
niveles de pureza, a continuación se mencionan algunos de ellos:  
 utilizado en los aerosoles, salsas, y lavados anticongelante: propiedades 
incluyen bajo punto de congelación y una excelente compatibilidad. 
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 Limpiadores utilizados en una amplia gama para el Prevención de la 
corrosión, que se utiliza en gomas y resinas para los metales de 
recubrimiento de superficies. 
 Cosméticos, actuando como un agente corporal, emoliente, humectante, 
lubricante, y disolvente; presente en cremas y lociones para la piel, 
champús y acondicionadores para el cabello, jabones, y detergentes. 
 Cremas dentales, hasta 50 % de cremas dentales típicos, utilizan como un 
humectante 
 Explosivos, una gran cantidad que se consume en la fabricación de 
nitroglycerine base de explosivos. 
 Alimentos y bebidas, utilizados en una amplia variedad de aplicaciones; 
sirve como disolvente, 
 Textiles, facilita la impresión, la lubricación y el snagproofing, que se utiliza 
para tratamientos antiestático, antiarrugas, impermeabilización. 
En Colombia, la aplicación del glicerol está relacionado con la industria 
farmacéutica, cosméticos y de aseo. Datos publicados por el Departamento 
Nacional de planeación, relacionada a la cadena productiva de los sectores 
nombrados, se refleja que la mayor parte de la glicerina utilizada proviene de 
importaciones desde Estados Unidos, consecuencia de las altas exigencias de 
calidad del glicerol para ser destinado específicamente a la fabricación de 
champús, dentífricos, productos de maquillaje, tratamientos para la piel y cabello.  
4.8 Economía futuro 
El futuro del aprovechamiento industrial de la glicerina no se basara en su 
obtención, ni la utilización de un producto ultra puro, debido a que los costos de 
purificación son muy elevados, sino el uso de la glicerina obtenida del biodiesel, la 
cual tiene bajos niveles de purificación, por ello se debe lograr su uso con el 
menor tratamiento posible, que garantice el normal desempeño de un proceso en 
particular, y la obtención de un producto deseado dentro de los parámetros 
presupuestados para éste. En este orden de ideas, un tratamiento de purificación 
adecuado debe abogar por su simpleza y por la obtención del mejor producto con 
la mínima utilización de energía y recursos. En consecuencia, consideramos que 
los métodos evaluados en este trabajo, se enmarcan dentro de dicho escenario, 
pues logran un producto que puede ser utilizado en varias aplicaciones, mediante 
un tratamiento que no usa demasiados recursos y que es bastante simple en lo 
referente a equipos, reactivos y etapas. 
Un ejemplo de los diferentes métodos que se están desarrollando en los últimos 
años es el de la purificación de la glicerina por medio de ácidos minerales, la cual 
en sus resultados experimentales logra alcanzar los estándares requeridos para 
su uso en aplicaciones que no requieran el grado USP (United States 
Pharmacopoeia), definidos por las normas técnicas colombianas. Dicha 
investigación en donde se usó, tipo de ácido (fosfórico o sulfúrico), cantidad de 
metanol y pH. Se encontró que el tratamiento con ácido sulfúrico, con 50% de 
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metanol y pH de 6, es el que da mejores resultados y que se requiere una 
decoloración con carbón activado para cumplir con la exigencia de color. La 
glicerina refinada y decolorada obtenida cumple con los requerimientos de la 
glicerina tipo 2 grado 1 y 2 según la Norma Técnica colombiana NTC1274. 
(Cardeño, Luis J, & Luis A, 2011)  
 
Para llevar a cabo esta investigación es importante conocer los mecanismos utilizados 
para la producción de hidrocarburos por medio de la conversión del glicerol llevados a 
cabo en investigaciones previas que le dan vida a la necesidad de conocer el 
desempeño final ambiental de los compuestos generados. 
4.9 Craqueo catalítica del glicerol: 
Es un proceso químico por medio del cual un compuesto orgánico se trasforma en 
una estructura más simples, por efecto de aumento de calor y participación de 
catalizadores. Al someter hidrocarburos pesados a este tipo de situaciones los 
principales productos mantienen su naturaleza química. Pero reducen su tamaño. 
Este proceso sin duda uno de los más importes en la industria, pues proporciona 
combustibles para todo tipo de transporte, los mecanismos asociados a este 
proceso involucran la formación de iones carbono, es decir un ion hidrocarburo 
con una carga positiva en el átomo de carbono como resultado de la interacción 
de los compuesto con los sitios ácidos del catalizador. (Byrne, Frankish, & 
Sheridan, 1997)  
4.10 Producción de hidrocarburos a partir del Glicerol  
Los mecanismos de conservación del glicerol que se tomaron por la investigación 
realizada por la universidad de los Andes (Quiñones Roso , 2008) fueron 
asociados en la mayor parte de la investigación al del metanol, dada la cercanía 
química que tienen estos dos compuestos. Por esto varios aspectos analizados 
en relación del glicerol parten de la química del metanol. 
La producción de hidrocarburos, llevando acabo la selección de catalizadores que 
logren, maximizar la producción tanto de olefinas largas como de aromáticos. Por 
esto se usan zeolitas como la ZSM-5 o aquellas con estructuras similares (tamaño 
de poro y arreglo cristalino), teniendo en cuenta factores como la temperatura. 
(Chaudhari & Bakhshi, 2002) Compararon la conversión de glicerol en 3 
catalizadores diferentes a temperaturas superiores a 400 C: HZSM-5, ᵧ - alúmina 
y zeolita a temperaturas de 400, y 450 y 475 ˚C. Donde se obtienen como 
principales productos: H2, CO2, propenal y acetaldehído, encontrando un 
desempeño mucho más alto en el en primer catalizador comparado.  
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En investigación combina los resultados de estudios catalíticos con herramientas 
elaborados por las principales agencias gubernamentales como lo es la EPA. Para 
evaluar el impacto ambiental de los compuestos que se generan en la conversión, 
mediante el reconocimiento de sus propiedades físicas – químicas las cuales se 
basan en la estructura química de estos.  
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5. Propiedades a evaluar 
A continuación se muestran las propiedades que se pueden evaluar gracias al 
software EPI Suite ™ y gracias a ellas lograr evaluar el destino final de los 
compuestos seleccionados de la conversión catalítica del glicerol. 
 
Tabla 5 Propiedades evaluadas por EPI Suite ™ 
 
Propiedades Físicas/ Quimicas 
Punto de Fusión 
Punto de Ebullición 
Presión de Vapor 
 
 
 
Propiedades de destino ambiental 
Constante de ley de Henry 
Solubilidad en agua 
Coeficiente de partición de octanol 
agua 
Coeficiente de adsorción del suelo 
Factor de Bio-concentración 
Biodegradación 
 
Modelo de destino ambiental 
Remoción de tratamiento de aguas 
residuales 
Fugacidad 
Toxicidad acuática  ECOSAR 
Fuente: Manual de EPI Suite ™ 
5.1 Propiedades físico-químicas  y de destino ambiental basadas en 
relación de la estructura molecular. 
Aunque algunas propiedades químicas y físicos pueden influir en la forma de unas 
particiones de químicos en el medio ambiente, la mayoría se centran en la 
evaluación de pocas propiedades como lo son: el Punto de Ebullición, Punto de 
Fusión, Presión de Vapor. Y es de uso frecuente para el análisis del destino 
medioambiental tener en cuenta propiedades como: Constante de la Ley de 
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Henry, Coeficiente de Octanol – Agua (Kow), Solubilidad en el Agua, Coeficiente 
de Absorción del Suelo y Factor de Bio- concentración.  
Los métodos descritos asumen que una molécula está compuesta por moléculas 
fragmentadas, los cuales se describen generalmente como métodos de 
contribución de grupos, Relación estructura – actividad (SARs) o relación 
cualitativa estructura-actividad (QSAR). 
Los propiedades a utilizar para el desarrollo de la esta investigación se nombran a 
continuación de una forma breve y se muestran al final sus respectivas 
ecuaciones (ALLEN & SHONNARD, 2001).  
5.1.1 Punto de fusión (Tm):  
Temperatura a la que co-existen sólido y líquido en equilibrio. 
Se utiliza como parámetro de correlación en la estimación de otras propiedades 
para compuestos que son sólidos en condiciones ambientales o condiciones 
cerca al ambiente. 
5.1.2 Punto de ebullición (Tb):  
Temperatura a la cual la presión de vapor de un compuesto es igual a la presión 
atmosférica y caracteriza la partición entre un gas y fase liquida, y se usa 
frecuentemente en la variable de correlación y en la estimación de otras 
propiedades   
5.1.3 Presión de vapor (Pvp): 
Presión parcial ejercida por un vapor, cuando el vapor está en equilibrio con el 
líquido, caracterizando el reparto entre gases y la fase liquida  
Materiales de alta presión de vapor generalmente tendrán mayores 
concentraciones atmosféricas que los material de baja presión de vapor, por lo 
tanto, tienen el potencial de ser transportado a largas distancias, como gases o 
inalados en forma de gases. La dependencia de la temperatura de la presión de 
vapor, juega un papel en el transporte del medio ambiente y de partición.  
Si la presión de vapor de una sustancia química varía significativamente entre las 
condiciones de día y de noche. El ciclo fuerte diario de la química entre el medio 
ambiente, se puede expresar, suponiendo que no hay adsorción o degradación 
del suelo, finalmente, la presión de vapor se utilizan en una variedad de formas en 
las estimaciones de la exposición y el riesgo ambiental. 
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5.1.4 Coeficiente de partición octanol – agua (Kow): 
Es una relación de equilibrio entre la concentración de un compuesto en Octanol a 
la concentración del compuesto en agua, caracteriza la partición entre las fases 
hidrofílica e hidrofóbica en el medio ambiente y el cuerpo humano. Utilizada con 
frecuencia como una variable de correlación. 
Se utiliza para caracterizar la partición de una molécula entre las fases acuosas, 
tales como ríos y lagos, y las fases hidrofóbica como la fracción orgánica de 
sedimentos suspendidos en los cuerpos de agua. Con el coeficiente Octanol- 
Agua se puede estimar una variedad de toxicología. 
Un uso específico y simple de coeficiente de partición Octanol – Agua es como un 
indicador para el potencial de Bio-acumulación, si un producto químico tiende a 
repartirse en las fases orgánicas (lipofílico), entonces el producto químico puede 
ser fuerte en el tejido graso de los peces y se Bio-acumula en animales que 
consumen el pescado. 
5.1.5 Solubilidad en el agua (S): 
Proporciona información sobre el grado en que un producto químico se disuelve 
en 1 litro de agua. WS indica cómo es probable que un compuesto se distribuya 
entre el ambientales (aire, suelo o agua / sedimentos)  
También indica la posibilidad de exposición ambiental o humana a través de la 
liberación del medio acuático. Los productos químicos que no son solubles en 
agua, no entrará en la columna de agua, y no es probable que haya una 
preocupación por la exposición a los humanos a través de la ingestión de agua 
potable.  
5.1.6 Constante de ley de Henry (H):  
Es la relación de equilibrio de la concentración de un compuesto en la fase 
gaseosa a la concentración del compuesto en una solución acuosa diluente. 
En otras palabras es utilizada comúnmente en la descripción de destino 
ambiental. Siendo la relación de la concentración de un compuesto en el aire a su 
concentración en el agua, demostrando su afinidad para el aire sobre el agua. 
Por lo tanto, los compuestos con valores altos tienden a la partición en él aire, 
mientras que los compuestos con valores bajos de Henry tienden a partición en el 
agua. 
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Generalmente se expresa como un cociente sin dimensiones, o en unidades de 
atm-m3/mole. 
5.1.7 Factor de Bio- concentración (BCF):  
Se define como el radio de concentración de un producto químico en el tejido de 
un organismo acuático esta concentración en el agua (L / kg). Cuando se 
presentan altos valores de BCF, es un indicador de que un organismo vivo tiende 
a extraer un material de una fase acuosa, tal como agua ingerida o de sangre, y 
se concentra  en el tejido adiposo. Por lo tanto, altos valores de BCF son motivo 
de preocupación. Por ejemplo, un compuesto con un factor de Bio-concentración 
alta puede tender a acumularse en el pescado, lo que resulta en un riesgo para la 
salud si el pescado se come. 
5.1.8 Factor de Bio degradación 
La biodegradación primaria es un cambio en la estructura molecular para formar 
un nuevo compuesto, y la biodegradación última, es la mineralización completa de 
la molécula. 
El potencial de un producto químico en Bio-degradarse proporciona información 
útil sobre la probable persistencia de la sustancia química en el suelo, el agua y 
los sedimentos, y la eliminación potencial en plantas de tratamiento de aguas 
residuales. 
Los productos químicos con los tiempos de biodegradación muy largos pueden 
ser muy persistentes en el medio ambiente si no están sujetos a la destrucción 
por otros procesos, como la fotólisis, hidrólisis, etc. 
Conociendo el tiempo aproximado que se requiere para que un producto químico 
se desglosarse y las tasas de remoción potenciales en POTWs. Ayudará a los 
evaluadores de riesgo estimar la concentración probable de la sustancia química 
en diversos momentos y lugares aguas abajo después de la liberación a la 
superficie del agua.  
La biodegradación puede ocurrir en presencia de oxígeno o en su ausencia. 
Biodegradación aeróbica se produce en ambientes oxigenados como los niveles 
superiores de las aguas superficiales y los suelos. Biodegradación anaeróbica se 
produce en sistemas libres de oxígeno como el agua subterránea y los 
sedimentos y por lo general se produce mucho más lentamente que cuando el 
oxígeno está presente. 
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5.1.9 Coeficiente de adsorción del suelo (Koc):  
Definido como "la relación de la cantidad de producto químico adsorbida por 
unidad de peso de carbono orgánico (Koc) en el suelo o el sedimento a la 
concentración del producto químico en solución en el equilibrio" (Lyman, 1990.)  
El coeficiente de adsorción del suelo (Poc) proporciona una medida de la 
capacidad de un producto químico para absorberse (adherirse) a la porción 
orgánica de suelos, sedimentos y lodos. 
Koc indica el potencial para el producto químico para lixiviar a través del suelo y 
su introducción en las aguas subterráneas y se reparte entre agua y los sólidos en 
suspensión y sedimentos en la columna de agua.  
5.1.10 Fugacidad 
La fugacidad está directamente relacionada con la tendencia de una sustancia de 
preferir una fase (líquida, sólida o gas) frente a otra. A una temperatura y presión 
fijas. 
El concepto de fugacidad fue introducido por el químico estadounidense Gilbert N. 
Lewis en su libro The osmotic pressure of concentrated solutions, and the laws of 
the perfect solution (La presión osmótica en la soluciones concentradas y las 
leyes de las soluciones perfectas). 
5.1.11 Volatilización 
El programa de La volatilización en agua de EPI Suite ™ estima volatilización de 
vida media de un río y de un lago, modelo utilizando el peso molecular, Constante 
de la Ley de Henry, la solubilidad en agua y los diversos parámetros para el 
modelo de volatilización en Lagos (agua lentas) y el Modelo Ríos (agua en 
movimiento). La volatilización del agua superficial proporciona información sobre 
el potencial de la partición ambiental de un producto químico. Los parámetros por 
defecto de la profundidad del agua, velocidad del viento y la velocidad de la 
corriente del río o lago las cuales se muestran en la Figura 4. 
Figura 4 Condiciones de Rio y Lago en el Modelo de Volatilización 
 
Fuente: EPI Suite  
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5.1.12 Planta de tratamiento de agua  Modelo STP  
STPWIN es el método utilizado por EPI Suite ™ para estimar porcentaje de 
eliminación en Plantas de saneamiento, también se expresa como la eliminación 
POTW. Conocer la eliminación de STP o POTW ayuda a predecir si la sustancia 
química podría permanecer después del tratamiento en la estación de depuración 
y final mente se vierte en aguas superficiales y el efecto de la vida acuática o los 
seres humanos a través de la ingestión de pescado o agua potable. 
Los tres procesos en una planta de tratamiento de aguas residuales que actúan 
para retirar un producto químico del flujo de residuos son: 
• La biodegradación en el clarificador primario (Bio P), 
• Eliminación de la cuba de aireación (Bio A). 
• La eliminación por adsorción de lodos en el tanque de sedimentación (Bio S). 
El método utilizado por defecto por STPWIN asume biodegradación insignificante, 
(vida media = 10,000 horas) es el valor predeterminado para el clarificador 
primario (Bio P) , cuba de aireación (Bio A) , y el tanque de sedimentación final 
(Bio S).  
Para llevar a cabo un análisis completo acerca del destino final de los compuestos 
se tiene en cuenta el sistema de ECOSAR el cual viene incorporado dentro del 
software EPI Suite, a continuación  se describen sus principales características. 
5.1.13 ECOSAR  
La relación ecológica de estructura - actividad (ECOSAR), Es un sistema 
predictivo computarizado que calcula la toxicidad acuática. El programa estima de 
una sustancia aguda química (a corto plazo) toxicidad y toxicidad crónica (a largo 
plazo o diferido) para los organismos acuáticos como los peces, invertebrados 
acuáticos y plantas acuáticas utilizando de forma computarizada las Relaciones 
estructura-actividad (SAR). 
ECOSAR utiliza relaciones estructura-actividad (SAR) para predecir la toxicidad 
acuática de los productos químicos no probados con base en su similitud 
estructural con los productos químicos para los cuales los estudios acuáticos 
están disponibles. Esta es una técnica utilizada habitualmente por la Oficina de 
EPA de los EE.UU.  
Los datos de toxicidad utilizados para construir el SAR se recogen a partir de 
estudios experimentales a disposición del público y de comunicaciones 
confidenciales proporcionados al Programa de Químicos de Nueva EPA EE.UU. 
ECOSAR se incluyó en el programa de la EPA EPISUITE hace muchos años para 
que los usuarios puedan obtener un perfil ambiental completa. 
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La información necesaria para poder evaluar el ECOSAR de un compuesto: 
 Sistema simplificado de entrada (Smile) 
 Número de registro del CAS o el nombre si está disponible en la base de 
datos de consulta 
 Información smiles  
 El coeficiente de reparto octanol / agua ( Kow) 
Las ecuaciones utilizados para el cálculo de cada uno de los métodos se 
muestran a en la siguiente tabla.  
 
TABLA 4. Ecuaciones de los diferentes métodos o propiedades químicas. 
 
 
ECUACÓN 
 
MÉTODO 
 
             
Punto de fusión  (Tm): 
         ∑       Punto de ebullición (Tb): 
        
         
         
 
 
               
  
 
Presión de vapor (Pvp): 
             ∑        Coeficiente de partición 
octanol – agua  (Kow) 
                                               
  ∑      ∑        
Constante de ley de Henry (H) 
                                     ∑   Solubilidad en el agua (S) 
                   ∑       Coeficiente de adsorción del 
suelo (Koc) 
                          ∑    Factor de Bio- concentración 
(BCF) 
 
 
 
 
Significado de siglas 
ni : número de grupo de tipo i en la molécula  
gi :contribución de cada grupo en el punto de ebullición  
fi: contribución de cada grupo en el coeficiente de partición  
R: contante de gases = 1.987 (1atm  K-1 mol -1) 
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Factores de corrección de cada 
grupo 
hi- cj- nj- Jj-Pj 
 
Constantes empíricas A: Kf (8.75+R ln Tb) 
C:-18+0.19 Tb  
Fuente: ALLEN. David. SHONNARD. David. Green Engineering: environmentally conscious design of  
chemical processes. Prentice hall, 2001 
 
5.2 Metodología 
Los 80 compuestos que aproximadamente se generan en la conversión catalítica 
del glicerol por medio del catalizador de la zeolita ZMS- 5 con las características 
descritas a continuación. 
Tabla 6 Características de reacción 
Zeolita HZSM-5 
Carga de zinc (%) 0 
Temperatura (˚C) 400 
Presión Atmosférica 
W/F (h-1) 1 
Tiempo de muestra (Hrs) 2 a 4 
Fuente: Conversión catalítica del Glicerol como sub producto de Biocombustibles para maximizar la 
aplicabilidad de recursos renovables 
Se identificaron aquellos compuestos con mayores porcentajes de presencia 
durante la reacción y posteriormente se llevaba a cabo su reconocimiento dentro 
de la industria por medio bibliográfico, logrando así la selección final de los 
compuestos finalmente evaluados. 
Posteriormente para llevar a cabo la evaluación de todos los compuestos, se 
utiliza el software EpiSuite ™ versión 4.1 como software principal, y se 
complementa la información de algunos compuestos con el programas paralelos 
que ayudan a brindar información similar. Para lograr adquirir los datos posibles, 
sobre las propiedades físicas y quimas  presentadas anteriormente de cada uno 
de los compuestos seleccionados para este proyecto. 
A continuación se muestran los principales procedimientos de categorización de 
los compuestos y su destino ambiental elaborados para lograr un mejor desarrollo 
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del proyecto, por medio de la elaboración de diagramas de flujo, que describen la 
relación entre las propiedades evaluadas. 
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Figura 5 Procedimiento general datos  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Inicio 
 
Obtención de datos a partir de uso de Modelos  
¿Se encentran 
datos 
experimentales, 
bibliográficos?  
1 
Métodos usados 
Parámetros Métodos 
PROPIEDADES FISICO / QUIMICAS 
Punto de Fusión  MP 
Punto de Ebullición BP 
Presión de Vapor  VP 
PROPIEDADES DE DESTINO AMBIENTAL 
Constante de Ley  de Henry  HENRYWIN V 3.20 
Solubilidad en agua  Water solubility at 25 ˚C 
Coeficiente adsorción del suelo  KOCWIN 
Coeficiente de partición octanol – agua KOWWIN 
Factor de Bioacumulación  BCF 
Biodegradación BAF 
MODELOS DE DESTINO AMBIENTAL 
Remoción de tratamiento de aguas 
residuales  
STP Removal 
Fugacidad  Fugacity model  
TOXICIDAD ACUATICA 
Aguda  ECOSAR V 1.000 
Crónica  ECOSAR V 1.000 
2 
SI 
NO 
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SI 
NO 
SI 
NO 
2 
¿Se encuentran 
predicciones 
confiables de 
los modelos? 
1 
¿Log de 
Kow es ≥ 
4.1? 
El compuesto es 
Bio-acumulable 
Se deja para 
posteriores 
investigaciones, 
cuando halla 
información disponible  
Su vida media es 
≥a 182 días en 
suelo y/o en 
agua y/o ≥a 365 
días en 
sedimentos y/o ≥ 
a 2 días en aire  La sustancia es 
Persistente  
3 
El compuesto 
es soluble 
4
g 
SI 
SI 
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Fin 
Revisión crítica y análisis de la distribución del 
compuesto. 
Determinación de la vida Media en un 
medio especifico 
Predicción de vida media en 
los Modelo  
 
No cumple 
criterios para ser 
persistente 
Determinación de distribución 
ambiental usando el método de 
Fugacidad Nivel III 
Inicio 
¿Es significativa la 
presencia en 
algún medio? 
Aire 
Suelo Agua  Sedimento 
3 
Koc  
Compuesto a evaluar 
Coef. Ley 
de Henry  
Figura 6 Procedimiento para categorización de Persistencia de los compuestos en 
un Medio 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   
 
  
 
 
  
 
 
 
   
 
NO 
SI 
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Figura 7 Procedimiento  para categorización de Toxicidad ECOSAR V 1.000  
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Finalmente obteniendo la información necesaria para llevar a cabo la evaluación 
de cada uno de los productos dentro de los ecosistemas con la metodológica de 
QSARs y contribución de grupos se plantea de forma general unas acciones 
basados en la prevención y/o mitigación de los compuestos dentro de nuestro 
entorno. 
 
 
 
Inicio 
¿Es muy 
soluble en 
agua el 
compuesto? 
Evaluar la toxicidad 
en: ECOSAR V 1.000 
Agudo  Crónico  
Mínima posibilidad 
de Exposición 
humana y acuática 
4 
SI 
NO 
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6. RESULTADOS Y ANALISIS  
6.1 Selección de compuestos a evaluar  
La selección de los compuestos se lleva acabo teniendo en cuenta la presencia 
obtenida en la conversión catalítica del glicerol  y la aplicación en la industria, lo 
cual lo haría que el compuesto se presente más en el medio ambiente. A 
continuación se muestran la tabla con la información de cada uno de estos. 
Tabla 7 Compuestos seleccionados 
# CAS Compuestos Descripción 
000075-07-0 Acetaldehído 
En presencia de ácidos, el acetaldehido forma 
oligómeros. El trímero (paraldehido) ha sido 
utilizado de somnífero. El tetrámero se utiliza como 
combustible sólido. El etanal es producto de partida 
en la síntesis de plásticos, pinturas, lacas, en la 
industria del caucho, de papel y la curtición del 
cuero. Incluso se utiliza como conservante en la 
industria alimentaria. (Conocimientos con todos y 
para todos EDU RED, 2014) 
000108-88-3 Propanal 
Disolvente utilizado en lacas, cosméticos, lociones 
dentales, tintas de impresión, lentes de contacto y 
líquidos de frenos.  
También sirve como antiséptico, aromatizante 
sintético de bebidas no alcohólicas y alimentos, 
producto químico intermedio y desinfectante. (Uso 
de los alcoholes- n- propanol, 2007) 
000064-17-5 Etanol  
Es un compuesto químico obtenido a partir de la 
fermentación de los azúcares que puede utilizarse 
como combustible. Por esto es muy atractiva para 
llevar a cabo investigaciones que logren extraer el 
etanol de una forma más fácil y económica. 
Investigadores del grupo TEP 105: Reactores 
Biológicos y Enzimáticos de la Universidad de Cádiz 
(UCA), trabajan en un Proyecto de Excelencia 
concedido por la Junta de Andalucía denominado 
“Aprovechamiento de la glicerina por vía 
fermentativa: alternativa de viabilidad para la 
industria del biodiesel” En el proyecto hay dos 
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líneas de trabajo puestas en marcha: una, basada 
en biología molecular, y otra, centrada en la 
optimización de los biorreactores y sus condiciones 
de operación. 
La primera de estas líneas, se centra en los 
microorganismos utilizados (E.coli), donde se trata 
de  hallar una cepa súper productora de etanol e 
hidrógeno. Se identifican los genes que están 
implicados en la ruta metabólica del 
microorganismo y se trabaja a través de las 
enzimas. Estos investigadores ya han identificado 
qué genes hay que introducir para que la enzima 
súper produzca energía. Esta aun por lograr una 
cepa que produzca más etanol, éste podrá ser 
utilizado como biocombustible. (Sanz, 2012) 
000064-19-7 Ácido Acético  
Sus usos más comunes son :  
 Como condimento 
 Se emplea en la fabricación de ésteres o 
esencias. 
 Fijador de colores 
 Disolvente 
 Materia prima en la obtención de acetona, 
acetatos, aspirina y otros derivados. 
 En apicultura es utilizado para el control de 
las larvas y huevos de las polillas de la cera. 
 Producción de acetato de sodio y como 
agente de extracción de antibióticos en 
industria medicinal. 
 En la producción de acetatos. 
 Como ingrediente de lacas especiales para la 
industria aeronáutica. 
Por su acción desincrustante, el ácido acético es 
utilizado en el lavado químico de Equipos de Diálisis 
(en diluciones que van del 2,5% al 5% dependiendo 
de la recomendación del fabricante del Equipo). 
(Conocimientos con todos y para todos EDU RED, 
2014) 
000107-02-8 2-Propenal 
Este compuesto mezclado con agua, es muy 
utilizado en la limpieza de lentes de objetivos 
fotográficos y todo tipo de ópticas.  
En el campo de la química, es utilizada para 
síntesis orgánica y como intermedio químico, 
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funciona como disolvente para ceras, aceites 
vegetales, resinas naturales y sintéticas, ésteres y 
éteres de celulosa.(Riegos quimicos Accidentes 
gravoes ISOPROPANAL, 2007) 
000108-88-3 Tolueno 
El uso más importante del Tolueno es la producción 
de Benceno de diversos grados para una amplia 
gama. 
El Tolueno que se produce en forma de mezclas se 
usa como aditivo de gasolinas para mejorar su 
desempeño  
Aumentando el octanaje; su forma pura se usa en la 
síntesis de otros químicos, como solvente y como 
aditivo en productos cosméticos. Los principales 
derivados en la síntesis química a partir del Tolueno  
En la manufactura de Trinitrotolueno (TNT), en 
fármacos, perfumería, como agente de separación 
en procesos de extracción con solventes y como 
aditivo en productos anticongelantes ( Minisiterio de 
Medio Ambiente) 
000071-43-2 Benceno 
El Benceno se utiliza como constituyente de 
combustibles para motores, disolventes de grasas, 
aceites, pinturas y nueces en el grabado fotográfico 
de impresiones. También se utiliza como 
intermediario químico. 
Además se emplea en la manufactura de 
detergentes, explosivos, productos farmacéuticos y 
tinturas. (Textos Cientificos , 2012) 
056573-11-6 Indano 
Compuestos de indano de uso farmacéutico en 
particular para lograr la actividad del músculo liso y / 
o mastocitos relajante actividad y / o actividad anti - 
inflamatoria de estabilización (Byrne, Frankish, & 
Sheridan, 1997) 
000526-73-8 
Benceno 1,2,3 
Trimetil 
Usado principalmente para el recubrimiento de 
superficies, impresión y tintas, adhesivos y caucho, 
y como disolventes de reacción (Instituto nacional 
de seguridad e hiegene, 2011) 
000115-10-6 
Dimetil Eter 
(DME) 
Se utiliza como disolvente en la industria química y 
petroquímica. 
 000116-09-6 
2 Propanona 
1- hidroxi- 
Solvente de uso industrial.  
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000078-93-3 2 Butanona  
Solvente y obtención de alcohol butílico para la 
industria del biodiesel 
 000123-42-2 
2 Pentanona, 4 
hidroxi- 4- metil  
Se utiliza en: 
 En lacas, produce brillante brillo y película dura 
y es deseable su falta de olor. 
 En los diluyentes de lacas, tintes para la 
madera, conservantes de madera y pastas de 
impresión  
 la fabricación de seda artificial y cuero, en pan 
de oro de imitación, en cementos de celuloide;  
 Como conservante para tejido animal 
 En compuestos de limpieza de metales 
 Los fluidos de frenos hidráulicos, donde 
normalmente se mezcla con un volumen igual 
de aceite de ricino. 
000079-09-4  
Ácido 
propanóico 
 Es utilizado como conservante 
 Inhibe el crecimiento de moho y de algunas 
bacterias, una gran cantidad es destinado a la 
conservación de los alimentos de consumo 
humano. 
 En polvos antimicóticos para los pies. 
 Es usado para modificar fibras sintéticas de 
celulosa. 
 En la producción de pesticidas y productos 
farmacéuticos (Requena, 2001) 
Fuente: Autor 
6.2 PARAMETROS PARA ANALISIS DE RESULTADOS  
A continuación se numeran cada uno de los parámetros de las propiedades 
evaluados por medio de EPI Suite. Para así lograr identificar de cada compuesto 
su desempeño final en el ambiente. 
6.2.1 Análisis físico/ químico 
Las propiedades para el análisis físico/ químico de los compuestos a evaluar se 
describen a continuación 
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6.2.1.1 Punto de fusión y Punto de ebullición 
Tabla 8 Proporciona el estado físico 
 
Punto de Fusión 
> 25 ° C - sólido  
<25 ° C - líquido  
Punto de Ebullición <25 ° C – gas 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
 
Estos datos nos ayudan a identificar para cada uno de los compuestos su:  
 Reparto ambiental  
 Destino ambiental  
 Exposición de los trabajadores y la población en general 
Interpretación de los resultados 
 Gases se volatilizan en la atmósfera  
 Los sólidos están presentes en la atmósfera en forma de partículas 
(polvos)  
 Los líquidos tienden a disolverse más rápidamente y tienen una mayor 
solubilidad en el  agua, y son de alto punto de fusión de los sólidos 
orgánicos  
Exposición. 
Se puede dar la exposición de los trabajadores y la población en general  por:  
  El Gases por inhalación  
  Los líquidos a través del contacto cutáneo  
 Los sólidos a través del contacto dérmico y la inhalación de polvo  
 Los líquidos y sólidos a través de la ingestión 
Menor punto de fusión tiende a aumentar la absorción por la piel, tracto digestivo 
y los pulmones  
6.2.1.2 Presión de Vapor 
Esta modulación en EPI Suite nos proporciona información de volatilidad de una 
sustancia en superficies secas y estado físico de la atmosfera. Adicionalmente la 
presión de vapor se puede utilizar para medir la velocidad de volatilización desde 
el suelo, plantas y otras superficies secas dentro de los cálculos de la ley de 
Henry para superficies mojadas.  
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Interpretación de los resultados 
La presión de vapor nos ayuda a determinar en qué fase se presentan en la 
atmosfera cualquier sustancia  
Tabla 9 Fase en la atmósfera 
> 10-4 mm Hg Fase de vapor 
10-5 - 10-7 mm Hg Mezcla vapor / partículas 
<10-8 mm Hg Partículas 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
Exposición  
La presión de vapor <10-6 mm Hg es el límite inferior de la preocupación por la 
inhalación humana  a una punto de ebullición de 25° C. 
6.2.1.3 Coeficiente de partición Octanol / Agua  (Kow) 
Las principales características dentro del software EPI suite es identificar la  y 
concentración en agua de un sustancia. Esta propiedad cubre un amplio rango de 
valores normalmente reportado en unidades de registro (es decir, Log Kow) 
• Indica 
Partición en los sistemas biológicos 
Absorción a través de membranas 
Además de esto la unidad de registro Log Kow es utilizada para llevar a cabo el 
análisis de propiedades como: 
Solubilidad en agua 
Bioconcentración / Bioacumulación 
Adsorción en el suelo 
Toxicidad acuática 
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Tabla 10 Rangos de Log Kow 
Log Kow Indicador 
<1 altamente soluble en agua (hidrofílico) 
> 4 No es muy soluble en agua 
(hidrofóbico) 
> 8 No es fácilmente biodisponible 
> 10 Difícil de medir experimentalmente. 
Esencialmente insoluble en agua.  
No biodisponible. 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
 
Interpretación de resultados  
Kow indica partición través de las membranas biológicas  
 El octanol se utiliza para imitar la grasa en los organismos biológicos  
 A mayor Kow, es más probable una sustancia química se repartirá a 
octanol y por lo tanto, está presente en la grasa  
 A menor Kow, es más probable que la sustancia química se dividirá en 
agua y por lo tanto, estar presentes en los tejidos corporales. 
 Exposición  
Kow indica la absorción a través  de las membranas biológica  
 Dérmica: Los líquidos con un log Kow de 2-4 tienden a absorber bien a 
través de la piel  
 Alimentos / Agua exposición de Ingestión: Los productos químicos con 
un coeficiente de reparto de 5-6 tienden a Bio-concentrarse  
 
6.2.1.4 Solubilidad en agua (SA) 
Proporciona grado en que un producto químico se disuelve en 1 litro de agua  
Nos ayuda a indicar: 
 Distribución entre compartimentos medioambientales  
 Potencial de la exposición ambiental a través liberar al compartimento 
acuático  
 La exposición humana a través de la ingestión de la bebida agua. 
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Tabla 11 Clasificación de solubilidad en el agua 
Solubilidad en agua (mg / L) Clasificación 
> 10.000 Muy soluble 
> 1.000 - 10.000 Soluble 
<100 - 1.000 Moderadamente soluble  
> 0,1 – 100 Ligeramente soluble 
<0.1 Insignificante soluble 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
 
Interpretación de los resultados  
Los productos químicos con alta solubilidad en agua  presentan 
 Una mayor posibilidad de exposición humana y acuática  
 Lo más probable es que se absorbe a través del tracto gastrointestinal o los 
pulmones  
Los productos químicos con  baja solubilidad en agua presentan 
 Superior potencial de Bio-concentración  
 Distribución entre compartimentos medioambientales  
 Mayor solubilidad en agua indica partición al agua  
 Posible eliminación del suelo por las aguas subterráneas por la lluvia 
escorrentía. 
Exposición  
 Al medio ambiente debido a la presencia en aguas superficiales  
 La exposición humana a través de la ingestión de la bebida de agua  
 <10-6 g / L (1 ppb) - Límite inferior de preocupación para efectos adversos, 
la exposición acuática, y en general exposición de la población  
El potencial de degradación de los productos químicos insolubles pueden no 
degradarse en el medio ambiente y los microorganismos pueden ser incapaces de 
absorberlos 
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6.2.2 Análisis de destino ambiental  
A continuación se presenta todas las propiedades programadas en el software 
EPI Suite para lograr identificar el destino ambiental de los compuestos 
evaluados. 
6.2.2.1Constante de Ley de Henry (HLC) 
La relación de equilibrio de una sustancia química, en la concentración en la fase 
de gas  y fase acuosa  
 Unidades de cálculos de EPI Suite  
 atm-m3/mole  
 Pa-m3/mole  
 adimensional (1/40.9 * atm-m3/mole) 
La constante de Ley de Henry además brinda una indicación de la volatilidad de 
un producto químico en agua.  
Tabla 12 Clasificación de la ley de Henry 
HLC 
atm-m3/mol 
Clasificación 
(Volatilidad del Agua) 
≥ 10-1 muy volátil  
10-1 - 10-3 Volátil  
10-3 - 10-5 volátil moderada  
10-5 - 10-7 Levemente volátil  
<10-7 No volátil  
Fuente: Manual de EpiSuite. 
Interpretación de los resultados  
 
 > 10-3 atm-m3/mol rápida volatilización del agua al aire  
 Despojado de plantas de tratamiento de aguas residuales  
 volatiliza fácilmente a partir de aguas ambientales  
10-7 atm-m3/mol es el Centro de Derecho Humanitario de agua  
 Valores <10-7 indican volatilización insignificante del agua al aire  
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 No es despojado de plantas de tratamiento de aguas residuales  
 No se volatilice desde aguas ambientales 
6.2.2.1 Biodegradación  
La degradación de una sustancia química mediante la acción de 
microorganismos, se estima por EPI Suite ™ utilizando siete modelos contenidos 
en BIOWIN. El potencial de un producto químico en Bio-degradarse proporciona 
información útil sobre la probable persistencia de la sustancia química en el suelo, 
el agua y los sedimentos, y la eliminación potencial en plantas de tratamiento de 
aguas residuales. 
A continuación se menciona los 7 modelos utilizados para calcular la 
biodegradación. 
Probabilidad de rápida biodegradación:  
 Biowin1: Modelo de probabilidad de regresión lineal  
 Biowin2: Modelo no lineal de probabilidad de regresión  
Estudios de expertos de Biodegradación:  
 Biowin3: Estudios de expertos modelo biodegradación final  
 Biowin4: Estudios de expertos modelo biodegradación primaria  
MITI 1 Biodegradación Probabilidad:  
 Biowin5: Modelo de regresión lineal MITI  
 Biowin6: Modelo de regresión no lineal MITI  
Probabilidad biodegradación anaeróbica  
 Biowin7: Modelo de la biodegradación anaeróbica  
Tabla 13 Métodos de Probabilidad de biodegradación 
>0.50 Probable que se Bio-degrade 
rápidamente 
<0.50 No es probable que se Bio-degrada 
rápidamente  
Fuente: Manual de EpiSuite. 
 
                                            
1 MITI: Ministerio de Comercio Internacional e Industria de Japón  
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6.2.2.2 Bio-concentración  
El factor de Bio-concentración (FBC) indica del potencial de un producto químico 
de Bio-concentración en los lípidos (tejido graso) de organismos y se utiliza como 
sustituto de la Bio-acumulación en los niveles tróficos más altos de la cadena 
trófica. La mayoría de las pruebas del FBC se realizan utilizando los organismos 
acuáticos, sin embargo los evaluadores pueden extrapolar para los organismos 
terrestres.  
BCF se estima por BCFBAF, que es un método a base de SAR que utiliza Kow 
para estimar BCF. BCFBAF 
BCF Log  BCF Clasificación 
>5000 ≥3.7 Alto potencial de Bio-
concentración 
1000-5000 3 Moderado potencial de 
Bio-concentración 
<1000 <3 Bajo potencial de Bio-
concentración 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
 
Interpretación de los resultados  
Los productos químicos con un alto BCF son menos solubles en agua y se espera 
Bio-concentración en organismos acuáticos. Por el contrario, bajo BCF indica una 
mayor solubilidad en agua. 
6.2.3 Evaluación de Destino Ambiental 
La Evaluación de Impacto Medioambiental nos ayuda a resolver inquietudes como: 
 ¿Cómo se comportará el producto químico en el medio ambiente?  
Para lograr identificar si una vez liberado, el producto químico se vaya al aire, 
agua, suelo, sedimentos  
 ¿Cuánto tiempo persisten en el medio ambiente?  
 ¿Cómo pueden los seres humanos y el medio ambiente se expuesto a la 
sustancia química? 
Las propiedades para la evaluación de Destino Ambiental se describen a 
continuación: 
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6.2.3.1 Coeficiente de adsorción del suelo (Koc) 
Nos brinda una medida de la capacidad de un producto químico para absorber a 
la porción orgánica de los suelos y sedimentos  
Nos indica la posibilidad de que el producto químico se filtre a través del suelo e 
introducirse en el agua subterránea y la posibilidad de partición de la química 
entre sólidos y sedimentos de agua y suspendidos. Esta propiedad a menudo se 
expresa como log Koc 
 
Tabla 14 Clasificaciones Log Koc 
Adsorción 
Clasificaciones 
Predicción de log Koc 
Valores 
Muy fuerte ≥ 4,5  
Fuerte 3.5 a 4.4 
Moderado 2.5 a 3.4 
Bajo 1.5 a 2.4 
Insignificante <1.5 
Fuente: Manual de EpiSuite. 
Interpretación de Resultados 
Bajo Koc (no unido, fuertemente al suelo)  
 Reduce la concentración de nivel de la superficie  
 Potencial contaminación de las aguas subterráneas y la contaminación 
de las aguas superficiales con aguas de lluvia  
Alta Koc (fuertemente unido al suelo)  
 La eliminación de la columna de agua a través de la adsorción en los 
sedimentos y partículas  
Puede reducir la velocidad de degradación debido a la químico no está 
disponible para los microorganismos. 
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6.2.3.2 Volatilización para modelo de agua  
El Programa de volatilización de agua de EPI Suite ™ estima volatilización de la 
vida media en un río y un lago, utilizando: el peso molecular, la Constante de la 
Ley de Henry yla solubilidad. 
Interpretación de Resultados 
El modelo no tiene en cuenta el potencial de adsorción en los sedimentos y la 
materia orgánica en suspensión en la columna de agua. 
Para productos químicos con un alto Koc se espera que la volatilización de un 
modelo de río y modelo de un lago sean significativamente menores. 
6.2.3.3 Fugacidad  
El modelo de fugacidad en EPI Suite es un modelo de nivel III destino multimedia 
utilizando parámetros ambientales. El entorno del modelo consta de 4 
compartimentos principales: aire, sedimentos del agua y del suelo. También hay 
sub compartimentos tales como una fase de aerosol, sólidos en suspensión, y la 
fase de la biota, dentro de los compartimentos principales específicos. Se asume 
una temperatura fija de 25 º C. Transporte masivo entre los compartimentos a 
través de la volatilización, la difusión, la deposición y la escorrentía EPI Suite 
modela. Un diagrama conceptual de este modelo y sus vías de transporte de 
masas se ilustran en la Figura 8 (Mackay, 1991). 
 
Figura 8 Diagrama conceptual del modelo de destino multimedia en EPI Suite. 
 
Fuente: EPI Suite ™ versión 4.1 
Se muestran en la Tabla 15 las dimensiones del modelo suministradas por  EPI 
Suite las cuales no se pueden alterar. 
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Tabla 15 Dimensiones del compartimiento para el modelo de nivel III 
 Aire  Agua  Solido  Sedimentos  
Volumen (m3) 1x1014 2x1011 1.8x1010 5x108  
Profundidad(m) 1000 20 0.2 0.05 
Área (m2) 1x1011 1x1010 9x1010 1x1010 
Fuente: EPI Suite ™ versión 4.1 
6.2.3.4 Planta de tratamiento de agua  Modelo STP 
Los parámetros establecidos por EPI Suite simulan condiciones específicas sobre 
el tipo de planta de tratamiento y sus correspondientes datos de aireadores y 
sedimentadores, que van lograr simular el grado de remoción que se puede 
presentar en cada caso. 
En la siguiente figura se muestran las propiedades establecidas para STP Half-
life. 
Figura 9 Parámetros de planta de tratamiento de agua 
 
Fuente: EPI Suite 
6.2.3.5 ECOSAR  
Generalmente, la ventana de resultados proporciona la estructura química 
(ventanas separadas), atributos químicos, los datos del conjunto de 
entrenamiento medido utilizados en el desarrollo QSAR para la consulta química, 
los resultados de las estimaciones de ECOSAR, los valores de toxicidad de línea 
de base, y la información específica de la interpretación de los resultados QSAR. 
(MORAN & MAYO-BEAN, 2012) Cada uno de ellos se describe en la Figura 10. 
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Figura 10 Ventana de resultados de ECOSAR 
 
Fuente: Manual de ECOSAR 
ATRIBUTOS 
QUIMICOS  
NIVEL DE 
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MEDIDO 
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6.3 Evaluación del comportamiento de los compuestos  
Los resultados que se registran en los anexos permiten la siguiente interpretación 
de la evaluación ambiental de los compuestos analizados evaluados a una 
temperatura de 25 °C, con los métodos recopilados por EPI Suite. 
El acetaldehído presenta la presión de vapor más alta entre los compuestos, 
correspondiendo esto a la temperatura de ebullición más baja y según los 
parámetros de la ley de Henry es un compuesto levemente volátil por lo que este 
compuesto presenta una mayor afinidad con el agua, lo que indica que el 
tratamiento de este compuesto en un medio acuosos es indispensable por su 
tendencia a permanecer en el agua. Esto se comprueba mediante el análisis de 
caja negra que se presenta en la aplicación STP del software donde se logra un 
bajo porcentaje de remoción en el agua y aún más bajo en un proceso de 
evaporación, debido a que este simulador se basa su funcionamiento  
fundamentalmente con el principio de lodos activados  
De los 15 compuestos estudiados se identifican que 6 de ellos (acetaldehído, 
propanal, etanol, ácido acético, 2 propenal y 2 butanona) son levemente volátiles 
y en la planta de tratamiento de Modelo STP  muestra un comportamiento similar 
al descrito anteriormente por el acetaldehído, teniendo en cuenta los datos 
arrojados de coeficiente de Octanol - Agua(Log Kow) muestran una solubilidad en 
agua elevada lo cual influye en que la plan de tratamiento del modelo de EPI suite 
no tenga un buen rendimiento en la remoción del compuesto. Analizando los 
valores de (Factor de Bio- concentración) BCF se confirma la poca bio-
acumulación de estos compuestos. 
Estos compuestos se clasifican  de clase A en sus niveles de toxicidad, los cuales 
pueden ser causantes de impactos importantes dentro del medio ambiente en 
medios acuosos 
Una exposición a largo plazo a estos compuestos pueden causar lesiones de 
hígado, riñones y sistema nervioso central, mientras que a corto plazo pueden 
causar irritación de los ojos y vías respiratorias, dolor de cabeza, mareos, 
trastornos visuales, fatiga, pérdida de coordinación, reacciones alérgicas de la 
piel, náuseas y trastornos de memoria 
La parte de estos compuestos que se desprende de la fase liquida y pasa a la 
atmosfera presenta valores bajos de constantes de velocidad de oxidación por lo 
que exhiben tiempos de vida media de horas (por lo que según el programa no se 
puede decir que sean precursores de ozono atmosférico). 
Los compuestos como el Benceno, Tolueno, 1, 2,3 Trimetil Benceno y el Indano 
de carácter aromático presentan diversos ordenes de magnitud para la presión de 
vapor y para estas sustancias la presión de vapor disminuye al incrementarse el 
grado de sustitución del anillo aromático, como era de esperarse según la teoría, 
La solubilidad en agua de este grupo de compuestos es baja y su valor de 
coeficiente de partición Octanol - Agua es alto confirmando los anteriores 
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resultados. Y corroborando los resultados de alto grado de Bio-concentración en 
Biotas, relacionando esto también con su grado de solubilidad. 
Estos compuestos aromáticos, presentan un alto grado de toxicidad el cual a 
contacto con el ser humano puede causar cáncer, alteraciones genéticas 
hereditarias, problemas sobre la fertilidad, e incluso, en mujeres embarazadas, 
efectos adversos sobre el feto. Adicionalmente a esto en medios acuáticos 
evaluados por el programa ECOSAR (Ver Anexo 2) tienen a ser bio-acumulativos 
en los peces que lo comen y trasportarse así hasta el consumo humano y al no 
presentar una rápida biodegradación tienen a ser más persistentes  
En cuanto a los valores reportados para la absorción de estos compuestos en la 
piel generados por el programa DERMWIN el cual considera la exposición de un 
humano de 70 kg) (Ver Anexo 3) presentan una diversidad en los resultados pero 
los compuestos que muestran en su estructura el grupo carboxilo y el grupo ceto 
registran los valores más elevados de absorción cutánea. 
A diferencias de los compuestos anteriores, estos compuestos si son volátiles lo 
cual los valores que se presentan en la fase atmosféricas son altos de constantes 
de velocidad de oxidación por lo que exhiben tiempos de vida media de días (por 
lo que según el programa se puede decir que son precursores de ozono 
atmosférico). 
Finalmente los compuestos Dimetil éter (DME), 2 propanona 1 Hidroxi –, 2 
Pentanona 4 hidroxi 4, Ácido propanoico, presentan una alto grado de solubilidad 
en Agua (hidrofílico) lo cual significa que es más probable que sea absorbido por 
el tracto y / o pulmones, son además compuestos no volátiles por lo cual sus 
tiempos de vida media dentro de los modelos volatilización de ríos y lagos, 
presentan los valores más altos entre ellos, lo cual puede ser ratificado en los 
valores arrojados en la adsorción del suelo los cuales son insuficientes para ser 
considerados como absorbible por el suelo. 
6.3.1 Acciones de prevención y mitigación de impactos. 
Las acciones preventivas y de mitigación presentadas en este proyecto, son 
reflejadas a aquellos impactos más comunes debido a las preferencias 
ecosistemas de destino ambiental que presentan los compuestos ya evaluados  
(ver Anexo1) he interpretados anteriormente. 
 
Tabla 16 Aceleración de procesos de erosión 
Impacto Aceleración de procesos de erosión  
Tipo de medidas Prevención  
Objetivo de las Evitar posibles procesos erosivos acelerados que pueden afectar 
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medidas a las condiciones de suelo.  
Acciones de las 
medidas 
Limitar las áreas disposición de los compuestos. 
Revegetación de las áreas intervenidas por industrias 
productoras de Biodiesel, las cuales son usadas para disponer el 
material sobrándote de glicerol, el cual con procesos  de 
oxidación genera los demás compuestos. 
Fuente: Autor 
Tabla 17 Destrucción del suelo 
Impacto Destrucción del suelo 
Tipo de medidas Prevención y mitigación  
Objetivo de las 
medidas 
Evitar la ocurrencia de impactos y en los caso en que sea 
inevitables, atenuar o revertir el efecto negativo  
Acciones de las 
medidas 
Limitar las áreas de disposición  
Aumentar la demanda de consumo de glicerol para así disminuir 
su desecho incontrolado 
Aumentar controles en vertimientos  
Fuente: Autor 
Tabla 18 Deterioro de calidad de agua superficiales 
Impacto Deterioro de calidad de agua superficiales 
Tipo de medidas Prevención y mitigación  
Objetivo de las 
medidas 
Evitar la contaminación de cursos de agua y/o minimizar el 
deterioro de la calidad de agua. 
Acciones de las 
medidas 
Establecer zonas de almacenamiento de productos sobrante de 
glicerol  
Establecer zonas de lavado de la maquinaria y equipos con 
sistemas de captura o trampas, debido a que los principales 
compuestos tienen características de permanecer en las capas 
superficiales del agua. 
Proteger y controlar el vertimiento directo a los ríos. 
Fuente: Autor 
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Tabla 19 Contaminación de acuíferos someros 
Impacto Contaminación de acuíferos someros( poco profundos) 
Tipo de medidas Prevención y mitigación  
Objetivo de las medidas Evitar la posibilidad contaminación de aguas subterráneas  
Acciones de las medidas Evitar los vertimientos a fuente hídrica y suelos que se 
encuentre a pocos metros de estas zonas hídricas, ya que se 
pueden filtrar a capas subterráneas. 
Hacer tratamientos antes de llevar acabo descargas a fuentes 
hídricas.  
Fuente: Autor 
Tabla 20 Incremento de partículas en suspensión a la atmosfera 
Impacto Incremento de partículas en suspensión a la atmosfera 
Tipo de medidas Mitigación  
Objetivo de las medidas Minimizar el incremento de partículas en suspensión a la 
atmosfera. 
Acciones de las medidas Minimizar las descargas sin control del glicerol y sus 
compuestos derivados. 
Controlar el uso de estos compuestos que son poco fugaces 
en la atmósfera y muy volátiles y debido a esto pueden hacer 
parte de la formación de smog fotoquímico. 
Controlar los parámetros de emisiones  
Fuente: Autor 
Tabla 21 Afectación a la salud y seguridad publica 
Impacto Afectación a la salud y seguridad publica 
Tipo de medidas Prevención  
Objetivo de las medidas Evitar la afectación a la salud y seguridad pública. 
Acciones de las medidas Mantener medidas de manipulación adecuadas para los 
trabajadores expuestos a estos materiales  
Controlar la exposición a personas aledañas a industrias que 
generen glicerol o sus compuestos derivados   
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Fuente: Autor 
Tabla 22 Cambio del uso de suelo y afectación a la producción 
Impacto Cambio del uso de suelo y afectación a la producción  
Tipo de medidas Mitigación  
Objetivo de las medidas Mitigación  el cambio del uso del suelo y afectación al a 
producción  
Acciones de las medidas Ejecutar programas de mejorar de condiciones de suelos 
afectados en linderos productores. 
Exigir mayores medidas a las grandes industrias productoras, 
para sus manejos de residuos, para así no afectar a los 
pequeños agricultores, o pescadores. 
Fuente: Autor  
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7. CONCLUSIONES  
El presente estudio permite dar conocimientos de cada uno de los compuestos 
que se presentan en mayor proporción en la conversión catalítica del glicerol a 
condiciones particulares. El objetivo tras cada análisis de desempeño ambiental 
es lograr reconocer los ecosistemas más afectados dada la presencia de los 
compuestos dentro de este. 
Por lo tanto se puede concluir que los resultados en el presente trabajo de grado 
cumplen con los objetivos trazados por este, ya que se identificaron sus 
propiedades y se tuvieron los valores adecuados para llevar a cabo un análisis de 
toxicidad o destino ambiental. 
Con los métodos de contribución de grupos, se pueden estimar las propiedades 
gracias a la ayuda del programa EPISuite ya que estos métodos facilitan 
identificar cada parte que conforma la molécula, lo que hace más confiables los 
resultados. 
Las propiedades de algunas sustancias químicas, implican cierto nivel de riesgo 
tanto al medio ambiente como a la salud humana. Debido a esto, es necesario 
contar con un mejor conocimiento de los compuestos, con la finalidad de prevenir 
y minimizar los riesgos asociados a un uso indiscriminado de estos.  
Los datos de volatilización y los respectivos tiempos de vida media en ríos y lagos 
permiten comprobar que los ríos se pueden simular como un reactor de flujo 
pistón, mientras que los lagos como un reactor de mezcla perfecta con una 
velocidad de agitación muy baja. Por este motivo los tiempos de acción en un rio 
son siempre menor que los correspondientes a un lago. Como se muestra 
mediante la modulación del software EPISuite. 
La confiabilidad de los resultados, ayuda a mejorar los niveles de predicción 
ambiental sobre cada uno de los compuesto, gracias a que se tiene una gran 
base de datos dentro el Programa Epi suite, lo cual aumenta la facilidad de 
obtener los datos deseados y esperados. 
Conocer algunos datos previos de los compuestos por medio bibliográfico 
paralela, ayuda a comparar los resultados  obtenidos para identificar las fallas que 
se pueden presentar por medio de la predicción que se arrojara de acuerdo a los 
valores generados. 
Dar a conocer el destino ambiental de los productos generados por la conversión 
catalítica del glicerol, brinda oportunidades de mejora al momento de llevar acabo 
la descarga de material sobrante, de la producción de biodiesel y de aquel que 
sobra por la sobre oferta para otros productos de valor agregado que se tienen del 
glicerol. debido a que por la falta de regulación sobre este no se tiene en cuenta 
las ya descritos impactos sobre el medio. 
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8. RECOMENDACIONES  
Sería importante realizar investigaciones a nivel de laboratorio y campo con las 
condiciones ambientales que prevalecen en Colombia, a fin de entender los 
parámetros ambientales e identificar de forma más precisa el transporte y 
comportamiento de los compuestos en el ambiente a lo largo de su ciclo de vida. 
Se debe tener en cuenta la necesidad de llegar a una comparación con 
Programas similares como EPI Suite, que logren ratificar o corregir los datos que 
arroja EPI Suite. Debido a que las estimaciones de errores son diferentes para 
cada uno de los modelos que conforman el software. 
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Anexos 1 Resultado de evaluación  
Tabla 23 Propiedades del Acetaldehído 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 33,83 ˚C 
Punto de Fusión -106,38 ˚C 
Presión de vapor  9,10E+02 mmHg 
Solubilidad en agua  256.800 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  -0.34 KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 6,67e+05 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0.000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
2,224 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,1241 Semana 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,9808 Días  
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 7,559 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  6.503 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 126.60 Vida media (Horas) 
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Tabla 24 Propiedades del Propanal 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 59,78 ˚C 
Punto de Fusión -93,17 ˚C 
Presión de vapor  3,17E+02 mmHg 
Solubilidad en agua  42.990 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,59 KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 7,34E-05 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
3,113 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,0931 Semana 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,9606 Días  
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 5,837 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  6,867 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 138,70 Vida media (Horas) 
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Tabla 25 Propiedades del Etanol 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 65,11 ˚C 
Punto de Fusión -87,84 ˚C 
Presión de vapor  6,09E+01 mmHg 
Solubilidad en agua  792.100 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  -0,31 KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 5,00 e -06 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,019 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
3,379 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,2573 Semanas  
Modelo inicial de Biodegradacion  3,9107 Días  
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 35,890 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  80,170 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 931,50 Vida media (Horas) 
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Tabla 26 Propiedades del Ácido Acético 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 122,30 ˚C 
Punto de Fusión -21,26 ˚C 
Presión de vapor  1,72E+01 mmHg 
Solubilidad en agua  475.900 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,09 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 1,00e -07 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
5,218 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,4311 Semenas 
Modelo inicial de Biodegradacion  4,1467 Dias 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) - AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  4538,000 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 49570,00 Vida media (Horas) 
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Tabla 27 Propiedades del 2 Propenal 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 57,87 ˚C 
Punto de Fusión -94,61 ˚C 
Presión de vapor  2,64E+02 mmHg 
Solubilidad en agua  139.700 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,19 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 1.22E-04   atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
2,292 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,0976 Semana 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,9635 Dias 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 4,971 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  4,357 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 110,30 Vida media (Horas) 
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Tabla 28 Propiedades del Tolueno 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 125,72 ˚C 
Punto de Fusión -59,17 ˚C 
Presión de vapor  2,37E+01 mmHg 
Solubilidad en agua  573 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  2,54 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 6.64E-03  atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
2,369 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
3,296 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 1,468 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  2,9427 Semana 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,6512 Días 
Rápida biodegradación SI 
Vida media atmosférica (Horas) 24,559 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  1,064 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 92,10 Vida media (Horas) 
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Tabla 29 Propiedades del Benceno 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 102,24 ˚C 
Punto de Fusión -77,92 ˚C 
Presión de vapor  8,72E+01 mmHg 
Solubilidad en agua  2.000 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  1,99 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 5,55E-03 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
2,164 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
2,774 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 1,072 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  2,4406 Semana  
Modelo inicial de Biodegradacion  3,3922 Días  
Rápida biodegradación  NO 
Vida media atmosférica (Horas)  65,827 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  0,995 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 84,96 Vida media (Horas) 
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Tabla 30 Propiedades del Indano 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 179,64 ˚C 
Punto de Fusión -14,81 ˚C 
Presión de vapor  1,07E+00 mmHg 
Solubilidad en agua  196 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  3,47 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 2,01E-04 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
2,928 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
5,265 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 1,765 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  2,7883 Semana 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,5402 Días 
Rápida biodegradación  NO 
Vida media atmosférica (Horas) 15,506 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  4,276 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 137,80 Vida media (Horas) 
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Tabla 31 Propiedades del Benceno 1, 2,3 Trimetil 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 176,10 ˚C 
Punto de Fusión -25,40 ˚C 
Presión de vapor  1,17E+00 mmHg 
Solubilidad en agua  75 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  3,63 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 4,36E-03 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
2,797 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
4,409 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 2,082 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  2,7090 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,4687 Días 
Rápida biodegradación  NO 
Vida media atmosférica (Horas) 7,687 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  1,266 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 105,70 Vida media (Horas) 
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Tabla 32 Propiedades del Dimetil Eter 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición -24,80 ˚C 
Punto de Fusión -128,10 ˚C 
Presión de vapor  3,85E+03 mmHg 
Solubilidad en agua  109.300 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,10 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 1,00E-03 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,465 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
1,488 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,0887 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,7715 Días 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 77,358 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  1,090 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 68,80 Vida media (Horas) 
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Tabla 33 Propiedades del 2 Propanona 1 Hidroxi- 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 145,50 ˚C 
Punto de Fusión -17,00 ˚C 
Presión de vapor  1,74E+00 mmHg 
Solubilidad en agua  1.000.000 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  -0,78 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry - atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
2,720 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,1730 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradación  3,8481 Días 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 47,648 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  66,070 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 792,90 Vida media (Horas) 
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Tabla 34 Propiedades del 2 Butanona 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 70,36 ˚C 
Punto de Fusión -80,48 ˚C 
Presión de vapor  9,85E+01 mmHg 
Solubilidad en agua  76.100 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,29 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 5,69E-05 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,654 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
2,923 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,0173 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradación  3,7215 Días 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 96,295 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  9,604 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 176,00 Vida media (Horas) 
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Tabla 35 Propiedades del 2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- metil 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 167,90 ˚C 
Punto de Fusión -10,65 ˚C 
Presión de vapor  4,79E-01 mmHg 
Solubilidad en agua  651.200 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  -0,34 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 2,61E-07 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,000 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
4,632 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  2,7079 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradacion  3,5045 Días 
Rápida biodegradación  NO 
Vida media atmosférica (Horas) 32,597 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  2419,000 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 26480,00 Vida media (Horas) 
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Tabla 36 Propiedades del Ácido Propanoico 
 
Propiedades Física/Química 
Punto de Ebullición 141,10 ˚C 
Punto de Fusión -20,70 ˚C 
Presión de vapor  6,04E+00 mmHg 
Solubilidad en agua  173.600 g/L a 25 ˚C  
Log Kow  0,33 Estimado por KOWWIN V1,68 
DESEMPEÑO AMBIENTAL DE LOS PRODUCTOS: 
Transporte 
Constante de ley de Henry 4,45E-07 atm-m3/ mole 
Coeficiente de Adsorción Solido – 
Log Koc 
0,158 KOCWIW V2.00 
Coeficiente de adsorción en el Aire 
Koa 
5,07 KOAWIN V 1,10 
Factor Bioconcentración -BCF 0,500 BCFBAF 
Persistencia 
Propiedades de rápida Biodegradación 
Modelo final de Biodegradación  3,4001 Semanas 
Modelo inicial de Biodegradacion  4,1264 Días 
Rápida biodegradación  SI 
Vida media atmosférica (Horas) 92,487 AOPWIN v 1.91 
Modelo de volatilización en Ríos  1133,000 Vida media (Horas)  
Modelo de volatilización en Lagos 12440,00 Vida media (Horas) 
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Tabla 37 Resultado consolidado de  Log Kow 
 
 
COEFICIENTE DE OCTANOL- AGUA 
log Kow 
 (Estimado por KOWWIN 
V1.68) 
low Kow (Partiendo de la 
base de datos) 
Acetaldehído -0,17 -0,34 
Propanal 0,33 0,59 
Etanol  -0,14 -0,31 
Ácido Acético  0,09 -0,17 
2-Propenal 0,19 -0,01 
Tolueno 2,54 2,73 
Benceno 1,99 2,13 
Indano 3,47 3,18 
Benceno 1,2,3 Trimetil 3,63 3,66 
Dimetil Eter (DME) 0,07 0,10 
2 Propanona 1- Hidroxi- -0,78 - 
2 Butanona  0,26 0,29 
2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- metil  -0,34 - 
Ácido Propanóico 0,58 0,33 
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Tabla 38 Resultados consolidados de Log Koc 
Metodo MCI Metodo Kow  
 Koc (L/ Kg) log Koc Koc (L/ Kg) log Koc 
Acetaldehído 1,00 0,000 3,22 0,508 
Propanal 1,00 0,000 10,52 1,022 
Etanol  1,05 0,019 2,20 0,342 
Ácido Acético  1,00 0,000 1,153 0,062 
2-Propenal 1,00 0,000 4,901 0,690 
Tolueno 233,90 2,369 233,90 2,369 
Benceno 145,80 2,164 70,51 1,848 
Indano 847,40 2,928 574,80 2,760 
Benceno 1,2,3 Trimetil 626,90 2,797 1500,00 3,176 
Dimetil Eter (DME) 2,92 0,465 7,76 0,890 
2 Propanona 1- Hidroxi- 1,00 0,000  1,896  0,278 
2 Butanona  4,51 0,654 19,10 1,281 
2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- 
metil  
1,00 0,000 3,32 0,521 
Ácido Propanóico 1,44 0,158 2,18 0,338 
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Tabla 39 Resultados consolidados de Volatilización 
  
 
Volatilización del agua: 
 
Cons. L Henry  
atm- m3/mole 
Vida media : Modelo de 
Rio    
Vida media: Modelo lago  
 
  Horas  Dias Horas Dias 
Acetaldehído 6,67E-05 6,503   126,60 5,275 
Propanal 7,34E-05 6,86   138,70 5,779 
Etanol  5,00E-06 80,17 3,34 931,50 38,810 
Ácido Acético  1,00E-07 4538 189,10 49570,00 2065 
2-Propenal 1,22E-04 4,357   110,30 4,596 
Tolueno 6,64E-03 1,0640   92,10 3,837 
Benceno 0,00555 0,9951 0,0415 84,96 3,540 
Indano 2,01E-04 4,276   137,80 5,742 
Benceno 1,2,3 Trimetil 4,36E-03 1,266   105,70 4,406 
Dimetil Eter (DME) 1,00E-03 1,09   68,80 2,867 
2 Propanona 1- Hidroxi- 7,73E-06 66,07 2,75 792,90 33,040 
2 Butanona  5,69E-05 9,60   176,00 7,332 
2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- 
metil  
2,61E-07 2419,0 100,8 26480,00 1103,0 
Ácido Propanóico 4,45E-07 1133,00 47,22 12440,00 518,100 
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Tabla 40 Resultados de Modelo STP 
 
 
Eliminación En Tratamiento de Aguas Residuales: 
 
TOTAL REMOVIDO  TOTAL BIODEGRADADO 
TOTAL DE ADSORCIÓN 
DE LODOS TOTAL EN EL AIRE 
ACETALDEHÍDO 5,20% 0,09% 1,70% 3,41% 
PROPANAL 5,52% 0,09% 1,71% 3,71% 
ETANOL  2% 0% 1,75% 0,28% 
ACIDO ACETICO  1,85% 0,09% 1,76% 0,01% 
2-PROPENAL 7,57% 0,09% 1,67% 5,81% 
TOLUENO 72,77% 0,05% 2,15% 70,57% 
BENCENO 68,94% 0,04% 1,11% 67,78% 
INDANO 15,50% 0,13% 7,06% 8,31% 
BENCENO 1,2,3 TRIMETIL 67,34% 0,11% 12,35% 54,88% 
DIMETIL ETER (DME) 30,75% 0,07% 1,31% 29,36% 
2 PROPANONA 1- HIDROXI- 2,27% 0,09% 1,75% 0,43% 
2 BUTANONA  4,75% 0,09% 1,72% 2,95% 
2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- 
metil  
1,86% 0,09% 1,76% 0,01% 
Acido pronanóico 1,88% 0,09% 1,76% 0,03% 
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Tabla 41 Resultados consolidados de Fugacidad 
 
Level III Modelo de fugacidad  
 
Aire Agua  Solido Sedimentos  persistencia 
 
 % 
Cantidad 
de masa 
Vida 
media 
(hr) 
Emisiones  
 % 
Cantida
d de 
masa 
Vida 
media 
(hr) 
Emisiones  
 % 
Cantidad 
de masa 
Vida media 
(hr) 
Emisiones  
 % 
Cantidad 
de masa 
Vida media 
(hr) 
Emisiones  hr 
Acetaldehído 3,82 16,2 1000,0 48,5 360 1000 47,6 720,0 1000,0 0,091 3,24E+03 0 257 
Propanal 3,36 13,1 1000,0 48,9 360 1000 47,6 720,0 1000,0 0,092 3,24E+03 0 250 
Etanol  7,40 78,5 1000,0 40,6 208 1000 51,9 416,0 1000,0 0,072 1,87E+03 0 249 
Ácido Acético  2,66 347,0 1000,0 35,0 208 1000 62,3 416,0 1000,0 0,062 1,87E+03 0 348 
2-Propenal 4,20 12,7 1000,0 50,6 360 1000 45,1 720,0 1000,0 0,0947 3,24E+03 0 217 
Tolueno 19,00 43,0 1000,0 41,2 360 1000 39,4 720,0 1000,0 0,443 3,24E+03 0 153 
Benceno 31,80 209,0 1000,0 41,1 900 1000 26,7 1,80E+03 1000,0 0,370 8,10E+03 0 197 
Indano 2,94 27,9 1000,0 19,6 360 1000 76,8 720,0 1000,0 0,602 3,24E+03 0 427 
Benceno 1,2,3 
trimetil 
2,57 7,9 1000,0 26,6 900 1000 69,9 1800,0 1000,0 
0,921 8,10E+03 0 306 
Dimetil Eter 
(dme) 
30,0 86,1 1000,0 51,0 360 1000 18,9 720,0 1000,0 
0,100 3,24E+03 0 141 
2 Propanona 1- 
Hidroxi- 
5,8 85,0 1000,0 45,2 360 1000 48,9 720,0 1000,0 
0,085 3,24E+03 0 351 
2 Butanona  11,6 223,0 1000,0 41,1 360 1000 47,2 720,0 1000,0 0,083 3,24E+03 0 314 
2 Pentanona, 4 
hidroxi- 4- Metil  
1,7 64,2 1000,0 49,3 900 1000 48,9 1800,0 1000,0 
0,097 8,10E+03 0 705 
Ácido 
Pronanóico 
6,1 210,0 1000,0 37,1 208 1000 56,8 416,0 1000,0 
0,066 1,87E+03 0 298 
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Anexos 2 Evaluación de ECOSAR 
 
 
Acetaldehído  
SMILES : O=CC 
CHEM   : Acetaldehyde 
CAS Num: 000075-07-0 
ChemID1:  
MOL FOR: C2 H4 O1  
MOL WT : 44.05 
Log Kow: -0.166     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: -0.34      (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -123.00    (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 3.35E+005  (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.166     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Aldehydes (Mono) 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Aldehydes (Mono)           : Fish                96-hr     LC50       
34.280 
Aldehydes (Mono)           : Daphnid             48-hr     LC50      
162.879 
Aldehydes (Mono)           : Green Algae         96-hr     EC50      
152.215 
Aldehydes (Mono)           : Fish                          ChV        
12.173 
Aldehydes (Mono)           : Daphnid                       ChV        
15.786 ! 
Aldehydes (Mono)           : Green Algae                   ChV        
34.209 
Aldehydes (Mono)           : Fish (SW)           96-hr     LC50       
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49.049 
Aldehydes (Mono)           : Fish (SW)                     ChV         
4.156 ! 
 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organic SAR        : Fish                96-hr     LC50     
3189.894 
(Baseline Toxicity)        : Daphnid             48-hr     LC50     
1482.940 
                           : Green Algae         96-hr     EC50      
483.189 
                           : Fish                          ChV       
246.280 
                           : Daphnid                       ChV        
82.891 
                           : Green Algae                   ChV        
81.059 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
 NOTE:  ! = exclamation designates: The toxicity value was estimated 
through 
            application of acute-to-chronic ratios per methods 
outlined in 
            the ECOSAR Methodology Document provided in the ECOSAR 
Help Menu. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Aldehydes (Mono): 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Baseline Toxicity SAR Limitations: 
--------------------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
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Ácido Acético 
SMILES: O=C(O)C 
CHEM   : Acetic Acid  
CAS Num: 000064-19-7 
ChemID1:  
MOL FOR: C2 H4 O2  
MOL WT : 60.05 
Log Kow: 0.087      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Log Kow: -0.17      (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt: -94.90     (deg C, User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: 16.60      (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
 
 
*********************************************************************
********* 
 | Not Related to an Existing ECOSAR Class Definition                         
| 
 |                                                                            
| 
 | Estimates provided below use the Neutral Organics QSAR equations 
which     | 
 | represent baseline toxicity potential (minimum toxicity) assuming 
a simple | 
 | non-polar narcosis model.  Without empirical data on structurally 
similar  | 
 | chemicals, it is uncertain if this substance will present 
significantly    | 
 | higher toxicity above baseline estimates.                                  
| 
 
*********************************************************************
********* 
 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
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========== 
--> Acid moeity found: Predicted values multiplied by 10 
 
Neutral Organics-acid      : Fish                96-hr     LC50    
99462.500 * 
Neutral Organics-acid      : Daphnid             48-hr     LC50    
44561.793 * 
Neutral Organics-acid      : Green Algae         96-hr     EC50    
12462.924 * 
Neutral Organics-acid      : Fish                          ChV      
7351.695 * 
Neutral Organics-acid      : Daphnid                       ChV      
2247.487 * 
Neutral Organics-acid      : Green Algae                   ChV      
1925.645 * 
Neutral Organics-acid      : Fish (SW)           96-hr     LC50    
1.23e+005 * 
Neutral Organics-acid      : Mysid               96-hr     LC50    
5.21e+005 * 
Neutral Organics-acid      : Fish (SW)                     ChV      
2793.087 * 
Neutral Organics-acid      : Mysid (SW)                    ChV     
96371.609 * 
Neutral Organics-acid      : Earthworm           14-day    LC50     
1926.766 * 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        Measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        Are reported. 
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
------------------------------------------------------- 
Propanol 
SMILES : O=CCC 
CHEM   : Propanal 
CAS Num: 000123-38-6 
ChemID1:  
MOL FOR: C3 H6 O1  
MOL WT : 58.08 
 
 
87 
 
Log Kow: 0.325      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 0.59       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -80.00     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 5.108E+004 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 3.06E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 0.325      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 3.06E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Aldehydes (Mono) 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Aldehydes (Mono)           : Fish                96-hr     LC50       
25.001 
Aldehydes (Mono)           : Daphnid             48-hr     LC50       
92.993 
Aldehydes (Mono)           : Green Algae         96-hr     EC50       
97.122 
Aldehydes (Mono)           : Fish                          ChV         
7.318 
Aldehydes (Mono)           : Daphnid                       ChV         
9.888 ! 
Aldehydes (Mono)           : Green Algae                   ChV        
24.311 
Aldehydes (Mono)           : Fish (SW)           96-hr     LC50       
35.679 
Aldehydes (Mono)           : Fish (SW)                     ChV         
3.280 ! 
 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organic SAR        : Fish                96-hr     LC50     
1523.245 
(Baseline Toxicity)        : Daphnid             48-hr     LC50      
740.986 
                           : Green Algae         96-hr     EC50      
291.225 
                           : Fish                          ChV       
124.066 
                           : Daphnid                       ChV        
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46.990 
                           : Green Algae                   ChV        
54.047 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
 NOTE:  ! = exclamation designates: The toxicity value was estimated 
through 
            application of acute-to-chronic ratios per methods 
outlined in 
            the ECOSAR Methodology Document provided in the ECOSAR 
Help Menu. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Aldehydes (Mono): 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Baseline Toxicity SAR Limitations: 
--------------------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
Etanol 
SMILES : OCC 
CHEM   : Ethanol 
CAS Num: 000064-17-5 
ChemID1:  
MOL FOR: C2 H6 O1  
MOL WT : 46.07 
Log Kow: -0.141     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: -0.31      (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -114.10    (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 8.577E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
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-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.141     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50     
3169.759 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50     
1476.944 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50      
485.795 
Neutral Organics           : Fish                          ChV       
245.385 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV        
83.082 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV        
81.911 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50     
3939.663 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50    
12488.207 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV       
115.668 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV      
2035.975 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
133.554 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
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Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
2 Propanal 
SMILES : O=CC=C 
CHEM   : 2-Propenal 
CAS Num: 000107-02-8 
ChemID1:  
MOL FOR: C3 H4 O1  
MOL WT : 56.06 
Log Kow: 0.189      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: -0.01      (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -87.70     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1.885E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 2.12E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 0.189      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 2.12E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Vinyl/Allyl Aldehydes 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Fish                96-hr     LC50        
0.123 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Daphnid             48-hr     LC50      
969.234 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Green Algae         96-hr     EC50      
272.743 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Fish                          ChV         
0.011 ! 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Daphnid                       ChV        
47.331 ! 
Vinyl/Allyl Aldehydes      : Green Algae                   ChV        
22.360 ! 
 
===========================  ==================  ========  ======   
 
 
91 
 
========== 
Neutral Organic SAR        : Fish                96-hr     LC50     
1949.523 
(Baseline Toxicity)        : Daphnid             48-hr     LC50      
936.481 
                           : Green Algae         96-hr     EC50      
349.383 
                           : Fish                          ChV       
156.444 
                           : Daphnid                       ChV        
57.342 
                           : Green Algae                   ChV        
63.047 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
 NOTE:  ! = exclamation designates: The toxicity value was estimated 
through 
            application of acute-to-chronic ratios per methods 
outlined in 
            the ECOSAR Methodology Document provided in the ECOSAR 
Help Menu. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Vinyl/Allyl Aldehydes: 
--------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Baseline Toxicity SAR Limitations: 
--------------------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
 
Tolueno 
SMILES : c(cccc1)(c1)C 
CHEM   : Benzene, methyl- 
CAS Num: 000108-88-3 
ChemID1:  
MOL FOR: C7 H8  
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MOL WT : 92.14 
Log Kow: 2.540      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Log Kow: 2.73       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt: -94.90     (deg C, User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -94.90     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 8.156E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
Wat Sol: 526        (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50    
15260.926 * 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50     
6837.292 * 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50     
1912.236 * 
Neutral Organics           : Fish                          ChV      
1128.000 * 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV       
344.841 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV       
295.459 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50    
18919.482 * 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50    
79969.875 * 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV       
428.554 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV     
14786.679 * 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
295.631 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
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        are reported. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Benceno 
SMILES : c(cccc1)c1 
CHEM   : Benzene 
CAS Num: 000071-43-2 
ChemID1:  
MOL FOR: C6 H6  
MOL WT : 78.11 
Log Kow: 1.993      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Log Kow: 2.13       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt: -94.90     (deg C, User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: 5.50       (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 7.653E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
Wat Sol: 1790       (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.566     (User Entered) 
Wat Sol: 573.1      (mg/L, User Entered) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50    
12937.693 * 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50     
5796.424 * 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50     
1621.128 * 
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Neutral Organics           : Fish                          ChV       
956.280 * 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV       
292.344 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV       
250.480 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50    
16039.294 * 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50    
67795.742 * 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV       
363.314 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV     
12535.644 * 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
250.626 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
 ------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Indano 
ECOSAR Version 1.11 Results Page 
  
SMILES : C1Cc2c(cccc2)C1 
CHEM   : INDANE 
CAS Num: 056573-11-6 
ChemID1:  
MOL FOR: C9 H10  
MOL WT : 118.18 
Log Kow: 3.466      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 3.18       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -51.40     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 219.6      (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
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Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 109        (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 3.466      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 109        (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50        
4.680 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50        
3.043 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50        
3.967 
Neutral Organics           : Fish                          ChV         
0.537 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV         
0.433 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV         
1.404 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50        
5.944 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50        
1.636 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV         
1.580 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV         
0.092 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
144.773 * 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
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cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Benceno 1,2,3 Trimetil 
ECOSAR Version 1.11 Results Page 
  
SMILES : c(c(c(cc1)C)C)(c1)C 
CHEM   : Benzene, 1,2,3-trimethyl- 
CAS Num: 000526-73-8 
ChemID1:  
MOL FOR: C9 H12  
MOL WT : 120.20 
Log Kow: 3.635      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 3.66       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -25.40     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 76.19      (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 75.2       (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 3.635      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 75.2       (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50        
3.359 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50        
2.218 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50        
3.084 
Neutral Organics           : Fish                          ChV         
0.392 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV         
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0.329 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV         
1.130 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50        
4.270 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50        
1.048 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV         
1.258 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV         
0.056 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
141.433 * 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
 
Dimetil Eter (DME) 
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SMILES : O(C)C 
CHEM   : Methane, oxybis- 
CAS Num: 000115-10-6 
ChemID1:  
MOL FOR: C2 H6 O1  
MOL WT : 46.07 
Log Kow: 0.067      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 0.10       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -141.50    (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1.305E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 4.6E+004   (mg/L, PhysProp DB exp value) 
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-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 0.067      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 4.6E+004   (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50     
2060.828 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50      
978.878 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50      
348.608 
Neutral Organics           : Fish                          ChV       
163.197 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV        
58.091 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV        
61.351 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50     
2564.578 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50     
7059.997 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV        
85.504 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV      
1082.135 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
127.077 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
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cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
2 Propanona 1- Hidroxi- 
SMILES : O=C(C)CO 
CHEM   : 2-Propanone, 1-hydroxy- 
CAS Num: 000116-09-6 
ChemID1:  
MOL FOR: C3 H6 O2  
MOL WT : 74.08 
Log Kow: -0.782     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow:            (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -17.00     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.782     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Ketone alcohols 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Ketone alcohols            : Fish                96-hr     LC50      
530.233 
Ketone alcohols            : Daphnid             48-hr     LC50      
317.654 
Ketone alcohols            : Green Algae         96-hr     EC50      
161.556 
Ketone alcohols            : Fish                          ChV        
59.800 ! 
Ketone alcohols            : Daphnid                       ChV        
32.067 ! 
Ketone alcohols            : Green Algae                   ChV       
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105.607 
 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organic SAR        : Fish                96-hr     LC50    
19178.553 
(Baseline Toxicity)        : Daphnid             48-hr     LC50     
8422.820 
                           : Green Algae         96-hr     EC50     
2169.212 
                           : Fish                          ChV      
1384.609 
                           : Daphnid                       ChV       
401.871 
                           : Green Algae                   ChV       
320.604 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
 
  
 NOTE:  ! = exclamation designates: The toxicity value was estimated 
through 
            application of acute-to-chronic ratios per methods 
outlined in 
            the ECOSAR Methodology Document provided in the ECOSAR 
Help Menu. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
  
Ketone alcohols: 
--------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
 
  
Baseline Toxicity SAR Limitations: 
--------------------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
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2 Butanona 
ECOSAR Version 1.11 Results Page 
  
SMILES : O=C(CC)C 
CHEM   : 2-Butanone 
CAS Num: 000078-93-3 
ChemID1:  
MOL FOR: C4 H8 O1  
MOL WT : 72.11 
Log Kow: 0.256      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 0.29       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -86.60     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1.112E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 2.23E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 0.256      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 2.23E+005  (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Neutral Organics 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organics           : Fish                96-hr     LC50     
2181.619 
Neutral Organics           : Daphnid             48-hr     LC50     
1054.505 
Neutral Organics           : Green Algae         96-hr     EC50      
403.655 
Neutral Organics           : Fish                          ChV       
176.357 
Neutral Organics           : Daphnid                       ChV        
65.695 
Neutral Organics           : Green Algae                   ChV        
73.855 
Neutral Organics           : Fish (SW)           96-hr     LC50     
2717.971 
Neutral Organics           : Mysid               96-hr     LC50     
6582.640 
Neutral Organics           : Fish (SW)                     ChV       
101.710 
Neutral Organics           : Mysid (SW)                    ChV       
953.982 
Neutral Organics           : Earthworm           14-day    LC50      
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190.119 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
endpoints. 
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- metil 
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SMILES : O=C(CC(O)(C)C)C 
CHEM   : 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl- 
CAS Num: 000123-42-2 
ChemID1:  
MOL FOR: C6 H12 O2  
MOL WT : 116.16 
Log Kow: -0.338     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow:            (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -44.00     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: -0.338     (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
Ketone alcohols 
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Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Ketone alcohols            : Fish                96-hr     LC50      
436.996 
Ketone alcohols            : Daphnid             48-hr     LC50      
266.119 
Ketone alcohols            : Green Algae         96-hr     EC50      
137.116 
Ketone alcohols            : Fish                          ChV        
46.029 ! 
Ketone alcohols            : Daphnid                       ChV        
26.626 ! 
Ketone alcohols            : Green Algae                   ChV        
94.501 
 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
Neutral Organic SAR        : Fish                96-hr     LC50    
11996.663 
(Baseline Toxicity)        : Daphnid             48-hr     LC50     
5489.371 
                           : Green Algae         96-hr     EC50     
1675.130 
                           : Fish                          ChV       
909.059 
                           : Daphnid                       ChV       
293.594 
                           : Green Algae                   ChV       
271.269 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
 NOTE:! = exclamation designates: The toxicity value was estimated 
through 
            application of acute-to-chronic ratios per methods 
outlined in 
            the ECOSAR Methodology Document provided in the ECOSAR 
Help Menu. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
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endpoints. 
  
Ketone alcohols: 
--------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
  
Baseline Toxicity SAR Limitations: 
--------------------------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
Ácido propanóico 
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SMILES : O=C(O)CC 
CHEM   : Propanoic acid 
CAS Num: 000079-09-4 
ChemID1:  
MOL FOR: C3 H6 O2  
MOL WT : 74.08 
Log Kow: 0.578      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Log Kow:            (User Entered) 
Log Kow: 0.33       (PhysProp DB exp value - for comparison only) 
Melt Pt:            (User Entered for Wat Sol estimate) 
Melt Pt: -20.70     (deg C, PhysProp DB exp value for Wat Sol est) 
Wat Sol: 4.606E+005 (mg/L, EPISuite WSKowwin v1.43 Estimate) 
Wat Sol:            (User Entered) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
  
-------------------------------------- 
Values used to Generate ECOSAR Profile 
-------------------------------------- 
Log Kow: 0.578      (EPISuite Kowwin v1.68 Estimate) 
Wat Sol: 1E+006     (mg/L, PhysProp DB exp value) 
  
 
 
-------------------------------------- 
ECOSAR v1.11 Class-specific Estimations 
-------------------------------------- 
 
 
*********************************************************************
********* 
 | Not Related to an Existing ECOSAR Class Definition                         
| 
 |                                                                            
| 
 | Estimates provided below use the Neutral Organics QSAR equations 
which     | 
 | represent baseline toxicity potential (minimum toxicity) assuming 
a simple | 
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 | non-polar narcosis model.  Without empirical data on structurally 
similar  | 
 | chemicals, it is uncertain if this substance will present 
significantly    | 
 | higher toxicity above baseline estimates.                                  
| 
 
*********************************************************************
********* 
 
                                                                    
Predicted 
ECOSAR Class                 Organism            Duration  End Pt   
mg/L (ppm) 
===========================  ==================  ========  ======   
========== 
--> Acid moeity found: Predicted values multiplied by 10 
 
Neutral Organics-acid      : Fish                96-hr     LC50    
11520.985 
Neutral Organics-acid      : Daphnid             48-hr     LC50     
5736.716 
Neutral Organics-acid      : Green Algae         96-hr     EC50     
2483.014 
Neutral Organics-acid      : Fish                          ChV       
964.549 
Neutral Organics-acid      : Daphnid                       ChV       
388.201 
Neutral Organics-acid      : Green Algae                   ChV       
485.384 
Neutral Organics-acid      : Fish (SW)           96-hr     LC50    
14381.103 
Neutral Organics-acid      : Mysid               96-hr     LC50    
28007.473 
Neutral Organics-acid      : Fish (SW)                     ChV       
655.015 
Neutral Organics-acid      : Mysid (SW)                    ChV      
3689.761 
Neutral Organics-acid      : Earthworm           14-day    LC50     
1808.728 
 
 Note:  * = asterisk designates: Chemical may not be soluble enough 
to 
        measure this predicted effect. If the effect level exceeds 
the 
        water solubility by 10X, typically no effects at saturation 
(NES) 
        are reported. 
  
  
------------------------------ 
Class Specific LogKow Cut-Offs 
------------------------------ 
If the log Kow of the chemical is greater than the endpoint specific 
cut-offs 
presented below, then no effects at saturation are expected for those 
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endpoints. 
  
Neutral Organics: 
---------------- 
Maximum LogKow: 5.0 (Fish 96-hr LC50; Daphnid LC50, Mysid LC50) 
Maximum LogKow: 6.0 (Earthworm LC50) 
Maximum LogKow: 6.4 (Green Algae EC50) 
Maximum LogKow: 8.0 (ChV) 
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 Anexos 3 Evaluación DERMIWin  
Acetaldehido  
                  Kp (est): 0.000527 cm/hr 
 
SMILES : O=CC 
CHEM   : Acetaldehyde 
MOL FOR: C2 H4 O1  
MOL WT : 44.05 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  -0.17  
Log Kow (experimental):  -0.34   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000075-07-0 
    Name  : ACETALDEHYDE 
    Refer : TSCATS 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000527  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 257  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.129 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.188 hr,  t* = 0.451 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  13.7 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
Acido Acetico 
 
                 Kp (est): 0.000556 cm/hr 
 
SMILES : O=C(O)C 
CHEM   : Acetic acid 
MOL FOR: C2 H4 O2  
MOL WT : 60.05 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.09  
Log Kow (experimental):  -0.17   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000064-19-7 
    Name  : ACETIC ACID 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
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GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000556  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 476  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.276 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.231 hr,  t* = 0.555 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  29.1 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
Propanol 
                  Kp (est): 0.00182 cm/hr 
 
SMILES : O=CCC 
CHEM   : Propanal 
MOL FOR: C3 H6 O1  
MOL WT : 58.08 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.33  
Log Kow (experimental):  0.59   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000123-38-6 
    Name  : PROPIONALDEHYDE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.00182  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 43  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.0808 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.225 hr,  t* = 0.541 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  8.54 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
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        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
Etanol 
                  Kp (est): 0.000538 cm/hr 
 
SMILES : OCC 
CHEM   : Ethanol 
MOL FOR: C2 H6 O1  
MOL WT : 46.07 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  -0.14  
Log Kow (experimental):  -0.31   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000064-17-5 
    Name  : ETHANOL 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000538  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 792  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.411 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.193 hr,  t* = 0.463 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  43.4 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
2 Propanol 
                  Kp (est): 0.000748 cm/hr 
 
SMILES : O=CC=C 
CHEM   : 2-Propenal 
MOL FOR: C3 H4 O1  
MOL WT : 56.06 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.19  
Log Kow (experimental):  -0.01   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000107-02-8 
    Name  : ACROLEIN 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
 
 
110 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000748  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 140  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.106 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.22 hr,  t* = 0.527 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  11.2 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
Tolueno 
                  Kp (est): 0.0311 cm/hr 
 
SMILES : c(cccc1)(c1)C 
CHEM   : Benzene, methyl- 
MOL FOR: C7 H8  
MOL WT : 92.14 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  2.54  
Log Kow (experimental):  2.73   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000108-88-3 
    Name  : TOLUENE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.0311  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 0.573  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.0222 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.35 hr,  t* = 0.84 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  2.34 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
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Benceno 
                  Kp (est): 0.0149 cm/hr 
 
SMILES : c(cccc1)c1 
CHEM   : Benzene 
MOL FOR: C6 H6  
MOL WT : 78.11 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  1.99  
Log Kow (experimental):  2.13   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000071-43-2 
    Name  : BENZENE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.0149  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 2  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.0338 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.292 hr,  t* = 0.701 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  3.57 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
Indano 
                  Kp (est): 0.0442 cm/hr 
 
SMILES : C1Cc2c(cccc2)C1 
CHEM   : INDANE 
MOL FOR: C9 H10  
MOL WT : 118.18 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  3.47  
Log Kow (experimental):  3.18   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000496-11-7 
    Name  : INDANE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.0442  cm/hr 
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Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 0.196  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.0128 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.49 hr,  t* = 1.18 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  1.35 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
Benceno 1,2,3 Trimetil 
                  Kp (est): 0.0897 cm/hr 
 
SMILES : c(c(c(cc1)C)C)(c1)C 
CHEM   : Benzene, 1,2,3-trimethyl- 
MOL FOR: C9 H12  
MOL WT : 120.20 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  3.63  
Log Kow (experimental):  3.66   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000526-73-8 
    Name  : 1,2,3-TRIMETHYLBENZENE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.0897  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 0.075  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.01 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.503 hr,  t* = 1.21 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  1.06 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
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Dimetil Eter (DME) 
                  Kp (est): 0.00101 cm/hr 
 
SMILES : O(C)C 
CHEM   : Methane, oxybis- 
MOL FOR: C2 H6 O1  
MOL WT : 46.07 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.07  
Log Kow (experimental):  0.10   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000115-10-6 
    Name  : DIMETHYL ETHER 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.00101  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 109  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.106 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.193 hr,  t* = 0.463 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  11.2 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
2 Propanona 1- Hidroxi- 
                  Kp (est): 0.000182 cm/hr 
 
SMILES : O=C(C)CO 
CHEM   : 2-Propanone, 1-hydroxy- 
MOL FOR: C3 H6 O2  
MOL WT : 74.08 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  -0.78  
Log Kow (experimental):  not available 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000182  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
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Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 1e+003  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.201 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.277 hr,  t* = 0.665 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  21.3 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
2 Butanona 
                  Kp (est): 0.000962 cm/hr 
 
SMILES : O=C(CC)C 
CHEM   : 2-Butanone 
MOL FOR: C4 H8 O1  
MOL WT : 72.11 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.26  
Log Kow (experimental):  0.29   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000078-93-3 
    Name  : 2-BUTANONE 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000962  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 76.1  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.0801 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.27 hr,  t* = 0.648 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  8.46 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
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2 Pentanona, 4 hidroxi- 4- metil 
                  Kp (est): 0.000208 cm/hr 
 
SMILES : O=C(CC(O)(C)C)C 
CHEM   : 2-Pentanone, 4-hydroxy-4-methyl- 
MOL FOR: C6 H12 O2  
MOL WT : 116.16 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  -0.34  
Log Kow (experimental):  not available 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000208  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 651  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.197 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.477 hr,  t* = 1.15 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  20.8 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
 
Ácido propanóico 
                  Kp (est): 0.000997 cm/hr 
 
SMILES : O=C(O)CC 
CHEM   : Propanoic acid 
MOL FOR: C3 H6 O2  
MOL WT : 74.08 
------------------------------ Dermwin v2.02 ------------------------
---------- 
Log Kow  (estimated)  :  0.58  
Log Kow (experimental):  0.33   (used in Kp calculations) 
    Cas No: 000079-09-4 
    Name  : PROPIONIC ACID 
    Refer : HANSCH,C ET AL. (1995) 
 
GENERAL Equation:   log Kp = -2.80 + 0.66 log Kow - 0.0056 MW 
    Kp (predicted): 0.000997  cm/hr 
 
Dermally Absorbed Dose per Event for Organic Compounds - Water 
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Contact: 
   Water Conc (mg/cm3): 174  (estimated by program) 
   Fraction Absorbed  : 1.0000 
 
   DA(event):  0.192 mg/cm2-event (using eqn 3.2 & 3.3) 
                   (tau = 0.277 hr,  t* = 0.665 hr) 
 
Dermally Absorbed Dose (70.00 kg Human) - Water Contact: 
   DAD:  20.3 mg/kg-day (using eqn 3.1) 
      using: 
        SA: 18000.0 cm2  (skin surface area) 
        EV: 1.00 event/day  (event freq) 
        ED: 30.0 years  (exposure duration) 
        EF: 350.0 day/year  (exposure freq) 
        BW: 70.00 kg  (body weight) 
        AT: 25550.00 days  (averaging time) 
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Anexos 4 Estructura Smiles de los compuestos  
# CAS Compuestos Estructura  Smiles  
000075-07-0 Acetaldehído 
 
 
O=CC 
000108-88-3 Propanal 
 
 
O=CCC 
000064-17-5 Etanol  
 
 
OCC 
000064-19-7 Ácido Acético  
 
 
O=C(O)C 
000107-02-8 2-Propenal 
 
 
O=CC=C 
000108-88-3 Tolueno 
 
 
c(cccc1)(c1)C 
000071-43-2 Benceno 
 
 
c(cccc1)c1 
056573-11-6 Indano 
 
 
C1Cc2ccccc2C1O 
000526-73-8 Benceno 1,2,3 
Trimetil 
 
 
c(c(c(cc1)C)C)(c1)C 
000115-10-6 Dimetil Eter (DME) 
 
O(C)C 
000116-09-6  2 Propanona 1- 
hidroxi-  
O=C(C)CO 
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000078-93-3 2 Butanona  
 
 
O=C(CC)C 
000123-42-2  2 Pentanona, 4 
hidroxi- 4- metil  
 
O=C(CC(O)(C)C)C 
 000079-09-4 Ácido propanóico 
 
O=C(O)CC 
 
  
 
 
119 
 
Anexos 5 Forma de uso de EPISuite. 
Una vez sea instalado el programa EPI-SUITE, se procede a la búsqueda de 
datos de la siguiente forma: 
1. Se abre el programa, en el campo “Input CAS#” se escribe o pega el número 
CAS de la sustancia, numero previamente identificado. 
2. Se pulsa en la pestaña “Show Structure” (centro superior de la página, y en los 
campos de “Input Smiles” e “Input Chem Name), aparecen los nombres y 
estructura lineal de la sustancia química en cuestión, así como su estructura 
química bidimensional. 
3. Se debe activar la opción “Full” en el apartado de “Output”, para así obtener 
toda la información contenida en los modelos. 
4. Seguidamente, se pulsa el botón “Calculate”, el programa hace los cálculos y 
en la parte posterior los despliega. En donde aparece una ventana con la leyenda 
“0.5” is not a valid floating point value”, se elige aceptar y pulsar de nuevo el botón 
“Calculate”, se esperar unos segundos y aparecerá toda la información disponible 
de la sustancia en cuestión. 
5. En la parte inferior de la página aparecen las pestañas de la siguiente manera: 
All results-KOWWIN-MPBPVP-WaterSolubility-ECOSAR-HENRYWIN-KOWIN-
BIOWIN-BioHCwin-AEROWIN-AOPWIN-KCOWIN-HYDROWIN-BCFBAF 
Volatilization-STP Removal-Fugacity. Con los datos ya calculados del 
compuesto  
6. Según el dato deseado, se elige la pestaña correspondiente al modelo que lo 
contiene. Una opción es escoger la pestaña “All results”, la cual despliega una 
ventana con toda la información disponible de la sustancia en cuestión. La otra 
opción es desplegar pestaña por pestaña, lo cual es más práctico, pues se 
ofrecen los datos con mayor claridad y orden.  
7. A continuación se presentan los modelos que se recomienda utilizar y la 
información que proporciona cada uno: 
Water solubility: En caso de tener el dato de solubilidad obtenido 
experimentalmente, se da prioridad a éste y se captura su referencia, si no es así, 
se captura la solubilidad estimada en agua a 25 ºC, esta ventana también aporta 
el Log Kow, que posteriormente también se puede encontrar. 
BIOWIN v. 4.10: Datos de biodegradación en suelo y sedimento. 
 Biowin3, proporciona datos en “palabras” (por ejemplo: horas, días, 
semanas, meses…) 
 En la siguiente celda de la base de datos se anota el valor numérico 
correspondiente a días de vida media de acuerdo a la extrapolación 
propuesta por Boethling, 
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 Biowin5-MITI Linear Model Predict Probabilidad de biodegradación en 
suelo (%) 
 Biowin7-MITI Anaerobic Model Predict Probabilidad de biodegradación en 
sedimento (%) 
En esta misma ventana se da la conclusión acerca de la probabilidad de 
biodegradación “rápida” con una respuesta “Sí” o “No”, la cual se presenta en el 
campo “Ready Biodegradability Prediction”. Si la sustancia se Bio-degrada 
rápidamente es menos probable que sea persistente. 
HYDROWIN v. 1.67: Hidrólisis. Proporciona datos numéricos que indican los días 
de vida media en agua. Para la cual se debe contar con similitudes en la 
estructura para que se logren generar los datos. Para este estudio no se contó 
con ningún resultado debido a la estructura. 
AOPWIN v 1.91: Fotólisis. Proporciona datos numéricos que indican los días de 
vida media en aire, con base en reacciones con radicales hidroxilo y con ozono, 
se capturan los valores indicados en días “Days”. 
KOWWIN v. 1.67: Contiene también el Log Kow estimado y algunas veces, el 
experimental 
BCFBAF: Contiene los factores de bioacumulación y de bioconcentración (BAF y 
BAF). Se capturan los valores de Arnot-Gobas, pero no los que se encuentran en 
los campo o “ventanita”, pues éstos son logaritmos de los factores, sino en valor 
“fuera de la ventanita”, que se encuentra entre paréntesis, sin capturar las 
unidades, sólo el valor numérico (por ejem. BAF= 233.5). 
ECOSAR v. 1.00 (ECOWIN). Predicciones para toxicidad (ecotoxicidad). En este 
modelo y dependiendo de las propiedades de la sustancia se obtienen datos para 
la sustancia principal (neutral organics), o para un cierto tipo o clase de sustancia 
según su reactividad. Se recomienda la captura de los datos de acuerdo a la 
preferencia de punto final y tiempo de exposición. 
Siendo estos los modelos más trascendentales para llevar acabo las predicciones 
del desempeño ambiental de los compuestos 
8. Si se desea empezar la búsqueda con otra sustancia, se oprime la tecla “Clear 
Input Fields”, localizada en la parte superior derecha (a un lado de la tecla 
“Calculate”) y se inicia nuevamente todo el proceso. 
9. Por último, En las pestañas superiores del programa, se encuentra la 
denominada “Help”, donde se proporciona información a detalle de cada uno de 
los modelos.  
 
  
